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RESUMEN

El objetivo principal del proyecto fue disefiar y simular una torre de fraccionamiento del producto
liquido de la pirdlisis de polipropileno, para la identificacion de precursores quimicos, dado que
el polipropileno en el Ecuador a mas de ser un material contaminante del medio ambiente,
requiere una compleja gestion para su eliminacion. Al procesar precursores quimicos por medio
de una torre de fraccionamiento; se contribuiria a la reutilizacion de desechos plasticos. Para el
disefio en una primera instancia se analizé si las constantes de equilibrio dependian de las
temperaturas de ebullicion de los compuestos encontrados a partir de la cromatografia de la fase
liquida de la pir6lisis del polipropileno, después se plante6 una presion de 1 atmosfera para iterar
las graficas de equilibrio con relacion a las presiones y temperaturas de ebullicion. Todo esto
como parte del calculo manual donde se determinaron y optimizaron las variables de entrada
requeridas por el programa DWSIM para funcionar como: numero de platos, plato de
alimentacion y relacion de reflujo. Una vez estabilizados los valores de dichas condiciones de los
6 compuestos prioritarios; se alcanzé un 87.16% del componente clave ligero, asi como un
99,93% del componente clave pesado en el fondo; porcentajes propios de una simulacion
optimizada y exitosa. Se recomendd cotejar los resultados de esta investigacion con otros
simuladores, asi como la seleccion minuciosa del paquete termodindmico en funcion de los

compuestos escogidos

PALABRAS CLAVE: <SIMULACION>, <METODO RIGUROSO>, <PIROLISIS>,
<TORRE DE FRACCIONAMIENTO>, <FRACCION MOLAR>, <DESTILACION>,
<MULTICOMPONENTE> .
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SUMMARY

The main objective of the project was to design and simulate a fractionating tower for the liquid
product of polypropylene pyrolysis, for the identification of chemical precursors, since
polypropylene in Ecuador, in addition to being a polluting material for the environment, requires
a complex management for its elimination. When processing chemical precursors by means of a
fractionating tower; it would contribute to the reuse of plastic waste. In this sense, for the design,
in the first instance, it was analyzed whether the equilibrium constants depended on the boiling
temperatures of the compounds found from the chromatography of the liquid phase of the
pyrolysis of polypropylene, then 1 atmosphere pressure was established to iterate the equilibrium
graphics in relation to boiling pressures and temperatures. All this as part of the manual
calculation where the input variables required by the DWSIM program were determined and
optimized to function as: number of plates, feeding plate and reflux ratio. In this sense and once
the values of mentioned conditions of the 6 priority compounds have been stabilized; 87.16% of
the light key component was reached, as well as 99.93% of the heavy key component in the
bottom; own percentages of an optimized and successful simulation. It was recommended to
compare the results of this research with other simulators, as well as the careful selection of the

thermodynamic package based on the chosen compounds.

KEYWORDS: <SIMULATION>, <RIGOROUS METHOD>, <PYROLYSIS>,
<FRACTIONATING TOWER>, <MOLAR FRACTION>, <DISTILLATION>,
<MULTICOMPONENT>
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CAPITULO 1

1. INTRODUCCION

En la actualidad el polipropileno debido a su extensa aplicacion, especialmente en la produccion
de plasticos; ha generado desechos que posterior a su uso requieren una gestion de eliminacion.
Es ahi donde radica la necesidad de disefiar y simular procesos que atin no estan implementados
a fin de obtener informacion preliminar que permita disminuir costos de pruebas piloto y la
obtencion de informacion confiable, en el contexto de la eliminacion de estos desechos. Con esta
investigacion se pretende dar continuidad a las investigaciones de los productos liquidos de la
pirolisis catalitica de polipropileno, a fin de disefiar y simular una torre de fraccionamiento que

separe los productos con potencial de ser precursores petroquimicos.

1.1 Problema de investigacion

1.1.1  Planteamiento del problema

Los plasticos son derivados del petroleo, que contaminan a gran escala el mundo en el que vivimos
debido a sus grandes prestaciones. Es muy econémico y de facil acceso, sin embargo, el plastico
no se deteriora en al menos cien afios, ocasionando un aumento de la contaminacion plastica. Este
hecho esta afectando al planeta al contaminar nuestra agua derivando en escasez de ésta, ademas,
también esta arruinando nuestros suelos y tierras al mermar su fertilidad (Sophonrat, 2019). Los
plasticos en general y especificamente el polipropileno se han posicionado como una de las
principales materias primas; es el material mas utilizado a nivel industrial puesto que tiene una
elevada resistencia a soluciones acidas y basicas, resistencia al impacto y es capaz de soportar
fuertes presiones lo que lo vuelve muy versatil (Segura, 2015) ;Qué alternativas existen para la
gestion de su eliminacion?; si es conocido que esto supone un gran problema sanitario y
medioambiental. Asi también, se sabe que la produccion nacional de articulos plasticos utiliza en
un 100% materia prima proveniente de paises como: Colombia, Brasil, e India, ya que el Ecuador
no cuenta con Industria Petroquimica que produzca resinas plasticas. Ocasionando que la tasa de
crecimiento anual de importaciones de este tipo de materia prima desde el afio 2006 al 2014 sea
del 7%.7(Superintendencia de Control del Poder de Mercado, 2016). Segtin investigaciones sobre
alternativas de reciclaje de estos residuos del polipropileno; la pirdlisis los revierte a un estado
primario aprovechable, debido a que ayuda a degradar los polimeros a altas temperaturas en

condiciones no oxidativas. (Wiriyaumpaiwong & Jamradloedluk, 2017). Si bien de este proceso



se obtienen fases solidas, liquidas y gaseosas; resulta un problema el no tener identificados los
precursores quimicos que se podrian obtener de la fase liquida. Asi también, no existe un
procedimiento que muestre el disefio y simulacion de una torre de fraccionamiento para los
desechos liquidos de pirdlisis del Polipropileno. La solucion a esta problematica es un eje
transversal del proyecto, en un contexto de reciclaje quimico a los residuos plasticos; como fuente

alterna a combustibles, hecho que necesita ser solventado.

1.1.2 Formulacién del problema

(. Se podra conocer cudles son los precursores quimicos de los desechos liquidos de la pirolisis

mediante el disefio y simulacion de la torre de fraccionamiento?

1.1.3  Preguntas directrices

(Qué metodologia y consideraciones de disefio permiten dimensionar una torre de

fraccionamiento?

(Cuales son los parametros de operacion para el fraccionamiento de los componentes de residuos

liquidos de la pir6lisis de polipropileno?

(Qué precursores quimicos se obtendran del fraccionamiento de los residuos liquidos de la

pirolisis del polipropileno?

1.2 Justificacion de la investigacion

El presente proyecto de titulacion gira en torno al incremento de desechos plésticos que se generan
cada dia; si bien las excelentes caracteristicas fisico quimicas del polipropileno, lo han
posicionado como la materia prima de innumerables plasticos utilizados ampliamente en
industrias; éstos al momento de ser desechados suponen un reto en la gestion de su eliminacion,
debido a su lento proceso de degradacion natural. (Ramos, Pretell, & Lujan, 2019). Es ahi, donde
en paises como Ecuador que no cuentan con una industria petroquimica local posicionada, que
abarate costos de insumos industriales procedentes del petroleo; la pir6lisis cumple un papel
crucial en el aprovechamiento de este residuo, dado que al fraccionar la fase liquida proveniente
de este proceso; se podrian identificar precursores quimicos; mismos que son sustancias que se
utilizan principalmente para la produccion legitima (legal), de una amplia gama de productos,
como medicinas, perfumes, plasticos y cosméticos(Unidas, Internacional, & Estupefacientes,

2010).



Por lo tanto, la importancia de lo antes descrito radica en que la presente investigacion va mas
alla de una solucién ambiental; la misma establece una solucion al requerimiento del proyecto
que lleva por nombre “Reciclaje quimico: degradacion térmica y catalitica de residuos plésticos
como fuente alterna de combustibles”; solucion que propone el procedimiento de disefio y
simulaciéon de una torre de fraccionamiento, para los desechos liquidos de la pirdlisis del
Polipropileno. Beneficiando, ademas, a las futuras investigaciones que tendran ya identificados
los precursores quimicos, para posteriormente optimizar este proceso y hacerlo cada vez mas
aprovechable. En el largo plazo el pais podria verse beneficiado con insumos quimicos locales,
que permitan reducir las importaciones en este contexto. Asi como, posicionar a los desechos
plasticos como una materia prima y no como un problema sanitario, sin mencionar las

implicaciones positivas en el aspecto econdomico y laboral que esto acarree.

1.3 Objetivos generales y especificos

1.3.1  Objetivo general

- Disefiar y simular una torre de fraccionamiento del producto liquido de pirolisis del

polipropileno, para identificar los precursores quimicos.

1.3.2  Objetivos especificos

- Analizar los criterios que conllevan la identificacién de precursores quimicos, en el
contexto de la determinacion del nimero de unidades de transferencia de la columna de

fraccionamiento.

- Sintetizar el estado del arte con relacion a la identificacion de precursores quimicos que
conllevan la determinacion de la curva de equilibrio; segin los resultados de

cromatografia de la fraccion liquida de la pirolisis catalitica del polipropileno.

- Determinar las condiciones 6ptimas de fraccionamiento de la alimentacion empleando el
software DWSIM, como herramienta de simulacion en la identificacion de precursores

quimicos.

- Validar el disefio propuesto comparando tedéricamente la fraccién molar por componente
con resultados de investigaciones analogas, asi como el error relativo obtenido a partir de

la simulacion de la torre de fraccionamiento con el software DWSIM



CAPITULO II

2. MARCO TEORICO

2.1 Antecedentes de la Investigacion

Debido a que el plastico proveniente del polipropileno es utilizado ampliamente por la poblacién
mundial, en gran parte por sus caracteristicas excelentes, bajo costo y miltiples beneficios; esto
ha generado una amenaza al medio ambiente, ya que la degradacion del plastico naturalmente

requiere de muchos afios.

(Segura, 2015). Indica que ciertos plasticos sintéticos son obtenidos mediante fenomenos de
polimerizacion, o multiplicacion artificial de los atomos de carbono en largas cadenas moleculares
de compuestos organicos. En general, son derivados del petroleo, aunque algunos se pueden
obtener a partir de otras sustancias naturales. Algunas de las propiedades de estos compuestos que
los han hecho tan ampliamente usados son: la facilidad con que pueden ser trabajados o
moldeados, su impermeabilidad, su baja densidad (pesan poco con relacion a su volumen), su baja
conductividad eléctrica, su resistencia a la corrosion y a la intemperie, su resistencia a diversos

factores quimicos, bioldgicos y su bajo costo.

Sin embargo, algunas de estas propiedades, que son favorables desde el punto de vista de las
aplicaciones que los plasticos pueden tener, han resultado inconvenientes para el manejo de los

desechos que se generan con el uso creciente de estos materiales.

(Rahimi & Garcia, 2017). La generacion mundial de desechos solidos plasticos aumenta
diariamente y actualmente es de alrededor de 150 millones de toneladas por afio. Existen
tecnologias disponibles para clasificar y reciclar desechos solidos plasticos en materias primas
como; Reciclaje primario y secundario de polimeros comerciales, esto ha involucrado en gran
medida a tratamientos térmicos como "derretir y volver a moldear", siendo el método terciario

popular el craqueo catalitico térmico de polimeros en combustibles quimicos.

La Termolisis de polimeros sobre catalizadores solidos, a menudo requiere altas temperaturas y
ofrece multiples productos con diversos grados de saturacion. Los enfoques de reciclaje tienen
limitaciones, como que los materiales solo pueden someterse a un numero finito de

procesamientos o ciclos, antes de que sus propiedades se vean sustancialmente comprometidas.



El descubrimiento de métodos cataliticos para la quimica apegada al reciclaje de polimeros, que
operan a temperaturas suaves y con altas selectividades, podria ayudar en la recuperacion de

monomeros a escala industrial.

(J. M. Garcia, 2016). Las técnicas de despolimerizacion de vanguardia para el polipropileno
implican pirdlisis sobre catalizadores, para producir productos que contienen de tres a siete
carbonos con diferentes niveles de saturacion para ser utilizados como combustible. Aun no se

han desarrollado catalizadores para apuntar a la regeneracion de propileno selectiva y limpia.

(Pérez et al., 2017). El agrietamiento catalitico es mas atractivo que la degradacion térmica por si
sola, ya que es mas rapido y requiere temperaturas mas bajas, lo que reduce significativamente la
demanda de energia. Ademas, El craqueo catalitico que utiliza catalizadores como zeolitas da
como resultado productos de alta calidad en la gama de motores y combustibles para motores, lo
que reduce la necesidad de actualizaciones adicionales. La pir6lisis térmica estd mas restringida

a areas de las refinerias de petroleo existentes ya que sus productos requieren mas mejoras.

(Ahmad et al., 2015). La pir6lisis de polipropileno (PP) y polietileno de alta densidad (HDPE) en
productos similares a combustibles en un rango de temperatura de 250 a 400 ° C, obtuvieron que
las fracciones liquidas mediante FTIR y GC-MS mostraron una amplia gama de hidrocarburos
distribuidos principalmente dentro del C 6 -C 16, en el caso del PP estd enriquecido en

hidrocarburos de la gama nafta gasolina y Diesel.

El porcentaje de hidrocarburos parafinicos, olefinicos y nafténicos en el producto liquido derivado
del PP es 66.55, 25.7 y 7.58%, respectivamente, indicando que las fracciones liquidas derivadas

eran similares al combustible y cumplian con los criterios de grado de combustible.

2.2 Bases Teoricas

2.2.1 Plastico

Se producen mediante la conversion de componentes basicos de hidrocarburos, como el metano
y el etano, en cadenas largas con moléculas repetidas llamadas polimeros. Los polimeros o
plasticos estan hechos de la combinacion de miles de unidades mas pequefias conocidas como
mondmeros. Este proceso de combinacion se realiza utilizando un proceso llamado
polimerizacion, que es un proceso quimico en el que los mondémeros se combinan entre si para

formar largas cadenas moleculares llamadas polimeros (Ilbay, 2015).
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Figura 1-2: Codigo de identificacion de resinas de plastico.
Fuente:(Rodriguez, 2015)

2.2.2  (lasificacion de los pldsticos

El plastico se puede clasificar seglin el tipo de sintesis, tipo de enlace molecular, componentes
quimicos, etc. Por lo general se lo suele clasificar por su respuesta térmica y mecanica, cuyo

resultado depende de lo mencionado anteriormente. se lo clasifica en:

- Termoplasticos. - Son aquellas largas cadenas poliméricas lineales relativamente sin
enlaces cruzados resultado de la polimerizacion de mondémeros con comportamientos
elasticos y ductiles, es decir que tienen la capacidad de formar filamentos delgados como
hilos. Al someterlos a elevada temperatura pierden dichas propiedades convirtiéndose en
un fluido espeso, que se recupera al enfriarlo pudiendo repetir el proceso varias veces. Se

lo utiliza cominmente para almacenar alimentos y son muy faciles de recuperar.

- Elastomeros. - Son polimeros generalmente constituidos por macromoléculas
entrecruzadas ligeramente, con propiedades altamente elasticas a tal punto que pueden
recuperar su estado original una y otra vez sin efectos en su estructura. No sufre cambios
a elevadas temperaturas sino hasta el punto de descomposicion quimica en el cual se
transforma en un fluido, ademas son insolubles en agua con un alto poder de absorcion.

A este grupo pertenecen los:

a) Cauchos

b) Gomas

c¢) Latex

d) Poliisopreno



- Termoestables. - Un polimero termoestable esta constituido por moléculas lineales,
las cuales al someterse a elevadas temperaturas forman una secuencia de enlaces cruzados
que al enfriarse se transforman en sustancias rigidas, duras, con elevada resistencia
térmica pero muy fragiles. Uno de los inconvenientes mas notables es su dificultad para

la recuperacion de sus residuos. (Ilbay, 2015).
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Figura 2-2: Clasificacion de los plasticos.
Fuente: (Rodriguez, 2015)

2.2.3  Polipropileno

Es un polimero termoplastico que pertenece a la familia de las poliolefinas. Se produce a través
de la polimerizaciéon del propileno, un subproducto gaseoso de la refinacion del petrdleo, en
presencia de un catalizador estereoespecifico, a una temperatura dada y una presion
cuidadosamente controladas. El PP se produce comercialmente en distintas formas, dependiendo
de las propiedades deseadas. El homopolimero de PP contiene unicamente el mondémero
propileno en la cadena polimérica. Proporciona rigidez y tenacidad, pero muestra una pobre
resistencia al impacto a bajas temperaturas y una claridad muy baja para algunas aplicaciones.
Sus principales aplicaciones son: alfombras, pafales desechables, interiores de automoviles,

electrodomésticos, contenedores, muebles y juguetes. (Torres, 2012).
2.2.3.1 Propiedades polipropileno
El polipropileno tiene propiedades fisicas, mecanicas y térmicas excelentes y deseables cuando

se usa en aplicaciones a temperatura ambiente. Es relativamente rigido y tiene un alto punto de

fusion, baja densidad y tiene relativamente una buena resistencia al impacto. Se presentan



propiedades que identifican al polipropileno segun el Instituto mexicano del plastico industrial

(1997):

a) Su elevado punto de fusion de 175°C proporciona una mejor resistencia térmica, que
permite su uso en productos que requieren esterilizacion o pasteurizacion por calor
como lo son las jeringas desechables o envases para alimentos.

b) Presenta una densidad menor del rango de 0.89 a 0.91 g/cm3.

¢) Presenta excelente resistencia quimica ya que puede ser ligeramente atacado por algunos
hidrocarburos no polares.

d) Es sensible a la degradacion por oxidacion con calor o radiacion UV, pero puede
protegerse con aditivos adecuados.

e) Presenta una moderada rigidez y tenacidad por lo que se clasifica como un pléstico
semirrigido.

f) Su resistencia a la abrasion es particularmente buena en comparacion con el Polietileno.

Estas propiedades pueden variar de una manera relativamente simple al alterar el contenido y la
distribucion de la regularidad (tactica) de la cadena, las longitudes promedio de las cadenas, la
incorporacion de un comonomero como el etileno en las cadenas de polimeros y la incorporacion

de un modificador de impacto en la formulacion de resina. (William J. Kissel , J. Han, 2004).

Tabla 1-2: Propiedades Fisico — quimicas del polipropileno.

Polimero Polipropileno
Simbolo PP
Método de sintesis Polimerizacion por adicion
Elasticidad 200,0001b/pulg2 (1400 MPa)
Tension 5000 Ib/pulg2(35Mpa)
Gravedad especifica 0,9
Temperatura de trénsito vitrea 20°C
Temperatura de fusion 175°C
Densidad 0.89 2 0.91 g/cm3

Fuente: (William J. Kissel , J. Han, 2004)
Elaborador por: Johana Oma



2.2.3.2 Estructura y morfologia del polipropileno.

Figura 3-2: Estructura 3D del pp. Color rojo (C) Y color amarillo (H)
Fuente: (Monz6 Pérez, 2015)

El polipropileno (PP) es una macromolécula lineal producida al disociar dobles enlaces entre dos
atomos de carbono de mondémero de propileno asimétrico a la cadena primaria. La caracteristica
estd determinada por el tipo de técnica de polimerizacion, condiciones, y principalmente por el
sistema del catalizador utilizado. Los tipos de catalizadores, asi como el apoyo del catalizador y
los donantes externos e internos, afectan la composicion e, incluso mas, la configuracion de la

macromolécula.

En el caso de PP, diferentes configuraciones (tacticidad) de los grupos metilo a lo largo del
esqueleto de la cadena principal son posibles debido al asimétrico monémero de propileno. Se
denomina PP isotactico (iPP), cuando los grupos metilo estan dispuestos en equilatero, es PP
sindiotactico (sPP), cuando los grupos metilo estan dispuestos alternativamente, y cuando no hay

orden, hablamos de PP atactico (aPP). (Stern, 2005).

PP isotactico

PP sindiotactico

B PP atactico
CHy CH; CH; CH, CHs

Figura 4-2: Estereoisomeros de polipropileno.
Fuente: (Monz6 Pérez, 2015)



En la reaccion de polimerizacion muchas moléculas de propileno (mondémero) reaccionan para
formar una gran molécula de polipropileno (Figura 2). La sintesis de este polimero requiere la
utilizacion de un catalizador, generalmente un compuesto organometalico donde el centro activo

es un metal de transicion.

El catalizador actia como soporte para que la reaccion de polimerizacion tenga lugar, las
moléculas de propeno se unen de forma secuencial a la cadena polimérica introduciéndose en la
posicion inicial entre el metal de transicion y el enlace con la primera unidad monomérica de la

cadena polimérica.

M* 4 CH,==CH=—) M—CH,—CH; 4 CH,==CH —3

CHs CHsz CHs

- M—CH;—CH—CH;—CH; =—3 elc.

CH; CH;

Figura 5-2: Mecanismo de polimerizacion del polipropileno.
Fuente: (Monzo Pérez, 2015)

2.2.4  Pirolisis

Es un proceso térmico en el que los materiales de la materia prima se descomponen en una
atmoésfera no oxidante. Dependiendo de las propiedades del material y condiciones de
calentamiento, cuando el material se calienta, puede sufrir cambios fisicos (por ejemplo,

deformacion, fusion) y cambios quimicos, es decir, ruptura de enlaces quimicos. (Gao, 2010).

Los enlaces rotos generan radicales que pueden propagarse en la estructura quimica y
recombinarse con otros radicales. A medida que se aplica mas calor, se rompen mas enlaces, y
tan pronto como los productos son lo suficientemente pequefios, se evaporan y dejan la masa

material detrds como un residuo solido.

Los productos volatilizados pueden descomponerse atiin mas, debido al calor o reaccionar con
otros productos, lo que resulta en la formacion de una amplia gama de compuestos. Algunos de
estos compuestos se pueden condensar en productos liquidos y algunos son gases permanentes.

Los productos finales son entonces el residuo solido o carbon, liquidos y gases(Sophonrat, 2019).
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Figura 6-2: Esquema de la pirolisis.
Fuente: (Rejas, Carreon, Ortiz, Llanes, & Copa, 2015)

2.2.5  Productos de pirdlisis

Los principales productos de salida son las fracciones de hidrocarburos gaseosos y liquidos que
son notablemente similares a los productos de craqueo de la refineria. Su composicioén quimica y

sus propiedades dependen en gran medida a la composicion de la carga de entrada.

Figura 7-2: Productos de la obtencion de la pirolisis.

Fuente: (Taipe, 2020)
El proceso de pirdlisis catalitica se caracteriza por el alto rendimiento de combustible liquido,
mientras que los rendimientos de residuos solidos y gaseosos no condensables son inferiores
respecto a la pir6lisis térmica. El proceso convierte los plasticos de desecho mediante pirolisis
catalitica a 270-370 ° C en presencia de un catalizador de intercambio i6nico (descrito como un
catalizador de zeolita de aluminosilicato de sodio y altamente cristalino). La composicion de los

productos finales de la despolimerizacion catalitica que describe Scheirs & Kaminsky (2006) son:
- Combustible liquido (diésel) 93-95%

- Gas no condicional 4-5%.

- Residuos solidos <1%

11



La produccion de gasolina, queroseno y diésel a partir de desechos plasticos es una solucién
tecnoldgica emergente ante la gran cantidad de plasticos, que no pueden ser recuperados

econdémicamente por el reciclaje mecanico convencional.

2.2.6  Tipos de pirdlisis

2.2.6.1 Pirolisis térmica

En esta la temperatura es el valor determinante, pues no se agrega ningun acelerador de
reaccion que interfiera. Esun proceso endotérmico (AH = 46.1 MJ/kg) que se ha realizado
con anterioridad en materiales como el caucho, el poliestireno, polipropileno y polietileno;
en todos ellos se haevidenciado que la temperatura Optima varia de acuerdo a la materia
prima. Todos los procesos de pirdlisis térmica se encuentran entre 300 y 900 °C; de modo que
se ha registrado que a bajas temperaturas (menores a 500°C) se favorece la produccion de
aceite por tratarse de una pirdlisis lenta, mientras que a altas temperaturas (mayores a
600°C) la pirdlisis rapida favorece la formacion de gases. Otros factores a tener en cuenta en
el proceso de reciclaje quimico por pirdlisis térmica son la composicion de la materia prima, la

presion y el tiempo de residencia, siendo estos dos tltimos dependientes de la temperatura.

2.2.6.2 Pirolisis catalitica

Este método de reciclaje es similar a la pirdlisis térmica con la Unica diferencia de que
en este caso se agrega un catalizador al proceso, el cual es una sustancia que permite
reducir la temperatura de craqueo, aumentar el rendimiento de productos gaseosos mediante
el incremento de la selectividad, disminuir las reacciones secundarias y reducir la energia
de activacion del proceso. El catalizador mas utilizado son las zeolitas porque son
compuestos ricos en aluminosilicatos caracterizados por su alta cristalinidad y area
superficial, aunque la roca volcanica o riolita también es uno de los materiales mas
comunes en estos procesos ya que, por su origen, resiste altas temperaturas y su

composicion es muy similar a la de una zeolita .

12
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Figura 8-2: Estructura esquematica de la zeolita.
Fuente: (Zavala, 2015)

El mecanismo de reaccion de craqueo térmico se caracteriza porque al romperse los enlaces
por efectos del calor, las moléculas quedan con radicales libres que las dejan inestables y
por lo tanto buscan estabilidad uniéndose con otras o creando dobles enlaces, formando
asi moléculas de cadenas mas pequefias. En estudios previos se ha evidenciado que la pir6lisis
catalitica, en comparacion con la térmica, aumenta el rendimiento de aceite pirolitico y gases
incondensables. Ademas, permite obtener aceites de mejor calidad a menores temperaturas
y tiempos de reaccion como consecuencia de las reacciones irreversibles que se dan en el
proceso, pues la interaccion entre las moléculas de polimeros hidrocarbonados y las del
catalizador no so6lo favorece la generacion de moléculas pequefas, sino que también fomenta

la formacion de hidrocarburos ramificados.

Para la pirdlisis catalitica la formacién de compuestos varia ligeramente debido a la interaccion
de las moléculas hidrocarbonadas con el catalizador, inicialmente se rompe un enlace de la
poliolefina por efectos del calor y el electron liberado en este proceso es atraido por un proton del
catalizador, dejando al hidrocarburo con una carga positiva. Como la molécula hidrocarbonada
estd inestable, esta se rompe generando una molécula de cadena mas corta. (Torres Moreno

& Castaneda Séaenz, 2018).
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2.2.7  Cromatografia

Actualmente cromatografia es el nombre que se le da a un grupo de técnicas utilizadas en la
determinacion de la identidad de sustancias, en la separacion de componentes de las mezclas y en
la purificacion de compuestos. Esta técnica es muy efectiva y por lo tanto se utiliza tanto a nivel
de investigacion como a nivel industrial. Este método puede variar de técnica en técnica, pero
siempre se basa en el mismo principio: Todos los sistemas de cromatografia contienen una fase

estacionaria y una fase movil.

La cromatografia es esencialmente un método de separacion en el que los componentes a separar
se distribuyen entre dos fases, una inmovil (fase estacionaria), y otra movil (fase moévil) la cual
percola a través de la primera. El proceso cromatografico se da como resultado de repetidos
procesos de sorcion-desorcion durante el movimiento de los componentes de la mezcla
arrastrados por la fase movil a lo largo de la fase estacionario, produciéndose la separacion debido
a las diferencias en las constantes de distribucion de los componentes de la mezcla entre la fase

estacionaria y la movil.

A la distribucion final de los componentes en funcion de su posicion sobre el lecho estacionario,
o del tiempo en que eluyen se le denomina cromatograma. La fase estacionaria puede ser un s6lido
o un liquido que se queda fijo en la misma posicion. La fase movil puede ser un liquido o un gas
que corre a través de una superficie y de la fase estacionaria. Las sustancias que estan en un
sistema de cromatografia interaccionan tanto con la fase estacionaria como con la fase moévil. La
naturaleza de estas interacciones depende de las propiedades de las sustancias, asi como también
de la composicion de la fase estacionaria. La rapidez con que viaja una sustancia a través del
sistema de cromatografia depende directamente de la interaccion relativa entre las sustancias y
las fases movil y estacionaria. En el caso de una mezcla, si cada componente interacciona
diferente con la fase movil y la fase estacionaria, cada uno de ellos se movera diferente. (Passaro

et al., 2016).

Tabla 2-2: Técnicas de cromatografia.

Tecnica Fase movil Fase estacionaria
Cromatografia de gases Gas Sélido o Liquido
Cromatografia liquida F. inversa Liquido(Polar) Solido o Liquido
Cromatografia liquida F. normal Liquido (menos polar) | Solido o Liquido (polar)
Cromatografia liquida intercambio Ionico | Liquido(Polar) Solido

Cromatografia liquida de exclusion Liquido Solido

Cromatografia liquida de adsorcion Liquido Solido

Fuente: (Passaro et al., 2016).
Elaborador por: (Passaro et al., 2016).
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2.2.7.1 Tipos de cromatografia

Se clasifican seglin el tipo general de interaccion que se produce entre la fase estacionaria

y los solutos en el eluyente.

- Cromatografia en fase normal. - Esta se realiza sobre fases estacionarias hidrofilicas
como la silice o alimina microporosasy con solventes de mediana a baja polaridad
como fase moévil. Es un método apropiado para la separacion de solutos de polaridad
mediana a alta y es de suma utilidad para la separacion de isémeros posicionales

con sustituyentes polares.

- Cromatografia en fase reversa. - En esta cromatografia la fase estacionaria es menos
polar que la fase movil. Se emplean dos tipos fundamentales de fases estacionarias
y las mas comunes son grupos no polares enlazados con la silica. Entre los mas
utilizados son los grupos organicos, de este modo los solutos se reparten entre el
recubrimiento superficial y la fase moévil a semejanza de una extraccion liquido-

liquido

Flujo
polar

Flujo

W ar

L}
S —%i—t H

CH,

Figura 9-2: a) Cromatografia fase normal y b) Cromatografia fase reversa.
Fuente: (Passaro et al., 2016)
- Cromatografia de intercambio iénico. - En este tipo se utilizan fases estacionarias
que tienen cargas enlazadas a las que se les denomina de intercambio idnico. Las
fases estacionarias formadas por polimeros entrecruzados con cargas negativas fijas
se intercambian con iones positivos, llamandose resinas de intercambio cationico; y
los polimeros con cargas positivas enlazadas covalentemente sobre ellos intercambian

iones negativos y se llaman resinas de intercambio anidnico.
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- Cromatografia de liquidos por filtracion en gel o exclusion. - La separacion se basa
en el tamafio de las moléculas. La fase estacionaria que se emplea es un solido
con poros de corte transversal controlado (con todo el cuidado y precision
posibles). La permeacion se produce a través de los poros de las particulas empacadas
en las columnas. La separacion se produce porque sélo las particulas mas pequeiias
penetran a los poros y son removidas de la fase movil que fluye. De este modo las
moléculas mayores se eluyen en primer lugar, seguidas por las mas pequefias(Passaro

et al., 2016).
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Figura 10-2: a) Cromatografia iénico y b) Cromatografia exclusion.
Fuente: (Passaro et al., 2016)

Tipos de destilacion

2.2.8.1 Destilacion Simple

La destilacion simple es utilizada en mezclas liquidas que contengan una sustancia volatil, o bien,

si existen dos sustancias volatiles separadas por al menos 80 °C de su punto de ebullicion. El

resultado de esta destilacion es un producto con una concentracion mayor de la sustancia mas

volatil que el resto.

2.2.8.2 Destilacion simple a presion atmosférica

La destilacion a presion atmosférica es una operacion que se realiza a una presion igual a la

ambiental o de la region en la que se realice el trabajo. Su principal uso se da cuando la

temperatura del punto de ebullicion del compuesto mas volatil se encuentra por debajo de la

temperatura de descomposicion quimica. Esta destilacion se emplea cuando las sustancias a

separar presentan puntos de ebullicién por debajo de los 500 °C o0 400°C ya que, a partir de ese

punto, la cantidad de energia necesaria para alimentar el sistema se incrementa, lo que aumentaria

los costos de produccion.
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2.2.8.3 Destilacion simple a presion reducida

La destilacion a presion reducida o al vacio consiste en eliminar el aire de la recamara de la torre
de destilacion con la finalidad disminuir la presion de trabajo, y con ello, reducir el punto de
ebullicion del componente mas pesado que se pretende separar. Debido a que la presion es
directamente proporcional a la temperatura, si se reduce la presion de trabajo, entonces se estara
reduciendo la temperatura o el calor necesario para separar un componente. Esta destilacion es
utilizada cuando el punto de ebullicion del compuesto a purificar es superior a la temperatura de

descomposicion quimica del producto.

2.2.8.4 Destilacion por arrastre de vapor

La destilacion por arrastre de vapor es utilizada en la purificacion o en el aislamiento de
componentes con puntos de ebullicion muy elevados, empleando una destilaciéon a baja
temperatura (por debajo de los 100 °C). Esta destilacion resulta 1til 43 cuando las sustancias
poseen puntos de ebullicion superiores a los 100 °C, debido a que se descomponen antes
o al alcanzar la temperatura de su punto de ebullicion. Este proceso permite separar sustancias
insolubles entre si y otros componentes ligeramente volatiles de otros no volatiles. Consiste
en adicionar exceso de agua a lamezcla que se desea separar para que el componente de
mayor volatilidad sea recuperado con el agua similar a un proceso de ex traccion liquido-

vapor(Herrera, 2018).

2.2.8.5 Destilacion fraccionaria

Es un proceso fisico utilizado en quimica para separar mezclas de liquidos mediante el calor, con
un amplio intercambio caldrico y masico entre vapores y liquidos. Se emplea principalmente
cuando es necesario separar compuestos de sustancias con puntos de ebullicion distintos pero

cercanos. Algunos de los ejemplos mas comunes son el petroleo, y la produccion de etanol.

Destilacion fraccionaria, permite un mayor contacto entre los vapores que ascienden con el
liquido condensado que desciende, por la utilizacion de diferentes "platos" (placas). Esto facilita
el intercambio de calor entre los vapores (que ceden) y los liquidos (que reciben). Ese intercambio
produce un intercambio de masa, donde los liquidos con menor punto de ebullicion se convierten

en vapor, y los vapores de sustancias con mayor punto de ebullicion pasan al estado liquido.
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Figura 11-2: Destilacion fraccionaria.
Fuente: (Garcia, Rodriguez, & Solis, 2013).

Mientras la mezcla hierve(alimentacion), el vapor producido asciende por la columna, se va
condensando en las sucesivas placas y vuelve a caer hacia el liquido, produciendo un reflujo
destilado. La columna se calienta desde abajo y, por tanto, la placa mas caliente estd en la parte
inferior, y la mas fria en la superior. En condiciones estables, el vapor y el liquido de cada placa
estan en equilibrio y solamente los vapores mas volatiles llegan a la parte superior en estado

£aseoso0.

Este vapor pasa al condensador, que lo enfria y lo dirige hacia otro recipiente, donde se licua de
nuevo. Se consigue un destilado mas puro en cuanto mas placas de vidrio haya en la columna. La
parte condensada en la placa mas cercana al azedtropo contiene gradualmente menos etanol y mas
agua, hasta que todo el etanol queda separado de la mezcla inicial. Este punto se puede reconocer

mediante el termometro ya que la temperatura se elevara bruscamente. (Acuiia, 2010).
2.2.9  Destilacion de mezclas de multicomponentes

En la industria, muchos de los procesos de destilacion incluyen la separacion de mas de dos
componentes. Los principios generales del disefio de las torres de destilacion de
multicomponentes son iguales en muchos aspectos a los que se describieron para los sistemas
binarios. Se tiene un balance de masa para cada componente de la mezcla de multicomponentes.

Los balances de entalpia o calor que se realizan son muy semejantes a los del caso binario. -Los
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datos de equilibrio se usan para calcular los puntos de ebullicién y de rocio, y también se utilizan

los conceptos de reflujo minimo y reflujo total como casos limitantes.
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Figura 12-2: Destilacion multicomponente.
Fuente: (Rodgers, 2019)

2.2.9.1 Métodos de calculo del diserio

En la destilacion de multicomponentes, como en la binaria, se suponen etapas o platos ideales
para los calculos etapa por etapa. Usando los datos de equilibrio, los calculos de equilibrio se
emplean para obtener el punto de ebullicion y la composicion del vapor en equilibrio a partir del
liquido, o el punto de rocio y dicha composicion a partir de una composicion dada del vapor.
Estos calculos de disefio de etapa por etapa implican calculos de prueba y error, y generalmente
se emplean computadoras digitales de alta velocidad para proporcionar soluciones rigurosas. En
un disefio, las condiciones de la alimentacion generalmente se conocen o se especifican

(temperatura, presion, composicion).

Por lo tanto, en la mayoria de los casos el procedimiento de célculo procede segin uno de dos
métodos generales. En el primer método se especifica la separacion desea entre dos de los
componentes y se calcula el nimero de platos tedricos para una razon determinada de reflujo. Es
claro que con mas de dos componentes en la alimentacion no se conoceran las composiciones
completas del destilado y del residuo, y se tendran que usar procedimientos de prueba y error, y
generalmente se emplean computadoras digitales de alta velocidad para proporcionar soluciones

rigurosas. (C.J.Geankoplis, 1998).
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2.2.9.2 Equilibrios entre fases para la destilacion multicomponente
Los equilibrios vapor-liquido para una mezcla estan descritos por los coeficientes de distribucion,

o factores K, siendo K para cada componente la relacion entre las fracciones molares de las fases

de vapor y liquido en equilibrio:

Ki=2% (2.1)

Si las leyes de Raoult y Dalton son aplicables, es posible calcular los valores de Ki a partir de la

presion de vapor y la presion total del sistema:

Pi = Xl'pi’ (22)
. bi
yi=— (2.3)
p
i
Ki=— (24)
p

La ley de Raoult es una buena aproximacion para mezclas de compuestos similares, como las
parafinas que se encuentran en fracciones de petrdleo de baja temperatura de ebullicion o de
aromaticos recuperados a partir de la producciéon de coque. Sin embargo, a presiones elevadas,
los factores K no varian de forma inversamente proporcional con la presion total debido a los
efectos de compresibilidad. Los factores K dependen fuertemente de la temperatura debido a la
variacion de la presion de vapor, pero los valores relativos de K para dos componentes sélo varian
moderadamente con la temperatura. La relacion de los factores K es la misma que la volatilidad

relativa de los componentes:

X K;
_ Yyt K (2.5)
Yir%i K

Donde:

a;; = volatilidad relativa de todos los componentes de la mezcla organica.
K;= el componente de referencia (el componente mas pesado de la mezcla organica).

Cuando se aplica la ley de Raoult,
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La volatilidad relativa media de un componente clave en el producto destilado con relacion a la
de un componente clave en el producto residual se utiliza para estimar el numero minimo de
etapas en una destilacion multicomponente. Las presiones parciales son calculadas en base a la
ecuacion de Antoine, definida A, B y C son parametros caracteristicos para cada compuesto.

(Montoya, 2012).

B
log(®) =4 -7—— (2.7)

Donde:

P = presion de funcionamiento del sistema en mmHg.
T = temperatura aproximada (temperatura de burbuja o punto de rocio) en °K.
A, By C=Constantes de Antoine a temperatura y presion fijas para los componentes respectivos.

2.2.9.3 Calculo del punto de burbuja y del punto de rocio

La determinacion de la temperatura de burbuja (temperatura inicial de ebullicién de una mezcla
liquida) o de la temperatura de rocio (temperatura inicial de condensacion) es necesaria para el
calculo de una destilacion subita (flash) y para cada una de las etapas de una destilacion
multicomponente. Las ecuaciones basicas para la temperatura de burbuja son las siguientes: La
determinacion de la temperatura de burbuja (temperatura inicial de ebullicion de una mezcla
liquida) o de la temperatura de rocio (temperatura inicial de condensacion) es necesaria para el
calculo de una destilacion subita (flash) y para cada una de las etapas de una destilacion

multicomponente. Las ecuaciones basicas para la temperatura de burbuja son las siguientes:

No No
Z yi = Z Kox; =1 (2.8)
i=1 i=1

y para la temperatura de rocio,

No No
, Vi
= —_ =1 2.9
Z Xt Z Ki (29)
=1 =1
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Donde:

Nyes el nimero de componentes.

Para utilizar la ecuacion (2.7), se supone un valor de la temperatura y los valores de Ki se obtienen

a partir de tablas publicadas o de los datos de la presion de vapor y de la presion total conocida.

2.2.9.4 Componentes clave

En la destilacion multicomponente, hay tres o mas componentes en los productos, y las
especificaciones de las concentraciones de un componente en cada uno de ellos no caracteriza
totalmente estos productos. Sin embargo, si se especifican las concentraciones de dos de los tres
o tres de los cuatro componentes para los productos de destilado y residuo, generalmente es

imposible cumplir exactamente estas especificaciones.

Un aumento en la relacion de reflujo o del nimero de platos aumenta la velocidad de la separacion
y se alcanza la concentraciéon deseada de un componente en cada producto, pero seria una
casualidad que las demas concentraciones coincidieran con las especificadas de antemano. El
disefiador por lo general elige dos componentes cuyas concentraciones o recuperaciones
fraccionales en los productos de destilado y residuo constituyen un buen indice de la separacion
conseguida. Después se identifican estos componentes, llamados componentes clave. Puesto que
los componentes clave tienen diferente volatilidad, el mas volatil, identificado por el subindice L,
recibe el nombre de clave ligero, y el menos volatil, identificado por el subindice H, es el clave

pesado.

Una vez elegidos los componentes clave, el disefiador asigna arbitrariamente valores bajos para
xH en el destilado (xDH) y para xL en el residuo (xBL), de la misma forma en que se asignan
valores pequefios para XDB y XxBA en la destilacion binaria. La eleccion de pequeios valores para
xBL y xDH quiere decir que la mayor parte del clave ligero sale del destilado mientras que la

mayor proporcion del clave pesado lo hace con el residuo.

El destilado puede ser el clave ligero practicamente puro si los claves son los dos componentes
mas volatiles, ya que los componentes mas pesados que el clave pesado tenderdn a concentrarse
en la fase liquida y no ascenderan mucho por encima del plato de alimentacion. Con frecuencia
hay componentes mas ligeros que el clave ligero y éstos se recuperan casi por completo en el
destilado. Los componentes mas pesados que el clave pesado por lo general se recuperan

totalmente en el producto residual. (Warren L. McCabe, Julian C. Smith, Peter Harriot, 2013).
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2.2.9.5 Meétodo de Fenske, Underwood y Gilliland (FUG)

Desarrollado para mezclas multicomponente, es uno de los mas conocidos y utilizados
debido a la facilidad de su célculo con ecuaciones lineales. Este método estd conformado
por ecuaciones de Fenske que establece el reflujo total, la ecuacion de Underwood que
calcula el refluyjo minimo y la correlacion de Gilliland que analiza el desempefio de las
torres reales en condiciones de reflujo minimo y total para proporcionar el numero de
etapas reales, asi como el reflujo real de la torre. En este método se presenta un algoritmo
de resolucion el que se especifica la alimentacion, distribucion de los componentes livianos
y pesados, para posteriormente establecer la distribucion de los componentes a lo largo de
la columna, la presion dela columna y los equilibrios de cada etapa. Posterior a ello se
calcula el reflujo minimo a infinito numero de etapas hasta determinar el nimero de etapas

dadas por el reflujo minimo(Herrera, 2018).

- Numero de etapas minimas. - Etapas minimas para el reflujo total, Al igual que en la
destilacion binaria, el nimero minimo de etapas teéricas Nm, se puede determinar para la
destilacion de multicomponentes para el reflujo total. La ecuacion de Fenske (1l .4-23)
también se aplica a dos componentes cualesquiera en un sistema de multicomponentes.

Cuando se aplica a la fase pesada H y a la fase ligera L, se convierte en:

XipD | XywW
Ny = 7 XiypD) Koy W) (2.10)
™ In(alprom) '
alprom = /(ayp arw) (2.11)

Donde:

X;p = es la fraccidbn molal de la fase ligera en el destilado.

X = es la fraccién molal en los fondos.

Xyp = es la fraccién mol de la fase pesada en el destilado.

Xyw =es la fraccion mol en el residuo.

a;p = volatilidad relativa a la temperatura superior (punto de rocio).

ay = volatilidad relativa a la temperatura del residuo.
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Es evidente, que la estimacion del punto de rocio del destilado y del punto de ebullicion
del residuo es parcialmente por prueba y error, ya que la distribucion de los otros

componentes del destilado y del residuo no se conoce y puede afectar estos valores.

- Plato de alimentacion. - En el plato donde se introduce la alimentacion pueden variar la
velocidad del liquido o la del vapor, o la de ambos, dependiendo de la condicion térmica
de la alimentacion. Ademas, algo de vapor se condensa para calentar la alimentacion hasta
el punto de burbuja; esto da lugar a que el flujo de liquido sea ain mayor en la seccion de

agotamiento y a que disminuya el flujo de vapor en la seccion de rectificacion.

Es posible caracterizar los cinco tipos de alimentacién utilizando un tUnico factor,
representado por q y definido como los moles de liquido que fluyen en la seccion de
agotamiento como consecuencia de la introduccion de cada mol de alimentacion. Por tanto,

q tiene los siguientes limites numéricos para las distintas condiciones:

- Alimentacion fria, q > 1

- Alimentacion en el punto de burbuja (liquido saturado), g = 1
- Alimentacion parcialmente como vapor, 0 < g < 1

- Alimentacion en el punto de rocio (vapor saturado), g = 0

- Alimentacion como vapor sobrecalentado, g < 0

Si la alimentacion es una mezcla de liquido y vapor, q es la fraccion de liquido. Tal
alimentacion puede producirse por una evaporacion instantanea (o flash) de equilibrio ,de
forma que q = 1 — f, donde f es la fraccion de la corriente original vaporizada en el
flash(Warren L. McCabe, Julian C. Smith, Peter Harriot, 2013). Una aproximacion
razonablemente buena de la localizacion de la etapa Optima de alimentacion puede

obtenerse utilizando la ecuacion empirica de Kirkbride (Sinnott & Towler, 1967).

0.206
Ne _

Ny

2
Xr HK) <Xw LK) w

- - — 2.12
(XFLK Xp K (D) ( )

Donde:
Np= Zona de enriquecimiento.

Ng = Zona de agotamiento.

Xr yi = concentracion del componente clave pesado en la alimentacion
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XpLg= concentracion del componente clave ligero en la alimentacion
Xp,uk = es la fraccion molar de la fase pesada en el destilado.

Xw Lk = es la fraccion molar de la fase liviana en el fondo.

- Método para la razoén de reflujo minimo. - En la destilacion binaria solo ocurre un
“punto pinch” en el cual el nimero de etapas se vuelve infinito, y esto suele ser el platillo
de alimentacion. En la destilacion de multicomponentes ocurren dos puntos “pinch” o
zonas de composicion constante: uno en la seccion por arriba del plato de alimentacion y
otro por debajo del mismo. El procedimiento riguroso plato por plato para calcular R, es

por prueba y error y puede ser extremadamente tedioso si los calculos se hacen a mano.

El método corto de Underwood para calcular R, emplea valores a promedio constantes y
también supone flujos constantes en ambas secciones de la torre. Este método brinda un
valor razonablemente preciso. Las dos ecuaciones para determinar la relacion de reflujo

minimo son:

aiXip
N 213
q 2 =0 (2.13)
a;X;
R, +1= Za.‘_“’g (2.14)
l

Donde:

ai = volatilidad relativa del componente i con respecto a algiin componente diferencial,
usualmente el clave pesado.

X;r= concentracién del componente i en la alimentacion y q depende de la condicion de la
alimentacion.

R,, + 1= relaciéon minima de reflujo.

X;p= concentracion del componente i en el tope a reflujo minimo.

Los valores de xiD para cada componente del destilado en la ecuacion (Il .7-20) se supone que
son los valores en el reflujo minimo. Sin embargo, como una aproximacion, se utilizan los valores
obtenidos mediante la ecuacion de reflujo total de Fenske. Como cada a; puede variar con la
temperatura, el valor promedio de @; que se usa en las ecuaciones precedentes se aproxima usando
a;a la temperatura promedio de la parte superior y del fondo de la torre. Algunos han usado el a;

promedio empleado en la ecuacion de Fenske o el a; a la temperatura de la alimentacion que
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entra. Para despejar Rm, primero se obtiene el valor de 6 en la ecuacion (2.13) por prueba y error.
Este valor de 6 se encuentra entre el valor a de la fase ligera y el valor a de la fase pesada, que es
1.0. Utilizando este valor de 8 en la ecuacion (2.14), se obtiene directamente el valor de Rm.
Cuando aparecen componentes distribuidos entre los componentes fase, se pueden usar los

métodos modificados descritos por otros autores(C.J.Geankoplis, 1998).

2.2.10  Tipos de Condensadores

2.2.10.1 Condensador total

En un condensador total toda la corriente de vapor que abandona la cabeza de la columna se
condensa y, posteriormente, se separa en el destilado liquido y el reflujo, que se devuelve a la
columna. Sin embargo, en ocasiones, la presion necesaria para condensar toda la corriente de
vapor que abandona la cabeza de la columna puede resultar excesiva y se opta por un condensador

parcial.

Figura 13-2: Condensador Total.
Fuente: (Rodgers, 2019)

2.2.10.2 Condensador parcial

Si se utiliza un condensador parcial, el evaporador s6lo se condensa parcialmente. Entonces el
vapor y el liquido que salen del condensador estan en equilibrio, y el condensador opera como
otra etapa de la columna. En este caso el destilado y el reflujo estan en equilibrio. Para dibujar la
recta operativa de enriquecimiento en el caso de que haya condensador parcial, se procede igual
que en el caso de condensador total: a partir del punto de corte con la diagonal y la pendiente o la
ordenada en el origen. A efectos graficos es la misma recta operativa que para condensador total,
porque tienen la misma pendiente y el mismo punto de corte con la diagonal. Sin embargo, ahora

la primera etapa de equilibrio que se calcula corresponde al condensador total. (Acevedo, 2007).
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Figura 14-2: Condensador parcial.
Fuente:(Rodgers, 2019)

2.2.11  Factores que afectan la operacion de una columna de destilacion

2.2.11.1 Condiciones del alimento

El estado de la mezcla del alimento y composicion del alimento afecta las lineas de
operacion y el numero de fases requerido para la separacion. También afecta la localizacion
del plato del alimento. Durante la operacion, si las desviaciones de las especificaciones
del disefio son excesivas, entonces la columna ya no puede llevar a cabo la tarea de
separacion. Para superar los problemas asociados con el alimento, algunas columnas se
diseflan para tener varias entradas del alimento cuando se espera que el alimento pueda

contener varios componentes.

2.2.11.2 Condiciones de reflujo

Cuando la razén de reflujo se aumenta, la pendiente de linea de operacion para la
seccion de rectificacion se mueve hacia un valor maximo de 1. Fisicamente, lo que esto
significa es que cada vez mas este liquido que es rico en los componentes mas volatiles
estd reciclandose atrasado en la columna. La separacion se pone buena entonces y asi
menos bandejas se necesitan para lograr el mismo grado de separacion. Se requieren las
bandejas minimas ba jo las condiciones de reflujo totales, es decir no hay ningun retiro
de destile. Por otro lado, cuando el reflujo se disminuye, la linea de operacion para la

seccion de la rectificacion mueve hacia la linea de equilibrio.

Los apuros entre las lineas de operacion y de equilibrio se vuelven mas pronunciados y
cada vez son mas las bandejas requeridas. Esto es facil de verificar usando el método de
McCabe-Thiele. La condicion limitante ocurre a la relacion de reflujo minima, cuando se

necesitara un numero infinito de bandejas para efectuar la separacion. La mayoria de las
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columnas se disefian para operar entre 1.2 a 1.5 veces la razoén de reflujo minima porque
ésta es aproximadamente la posicion de costos de operacion minimos (mas reflujo significa

tener un reboiler superior).

2.2.11.3 Condiciones de flujo de vapor

* Espuma: se refiere a la expansion de liquido al paso de vapor o gas. Aunque
proporciona un alto contacto interfacial liquido-vapor, la espuma excesiva lleva a
menudo al aumento de liquido en las bandejas. La aparicion de la espuma depende
principalmente de las propiedades fisicas de las mezclas liquidas, pero a veces son
debido a a las condiciones de disefio de la bandeja. Cualquiera sea la causa, el

poder de separacion siempre esta reducido.

* Rebose: este fendmeno se causa por el bajo flujo del vapor. La presion ejercida
por el vapor es insuficiente para sostener el liquido en la bandeja. Por consiguiente,

el liquido empieza a gotear a través de las perforaciones.

El rebose excesivo llevara a volcar el liquido. Este liquido en todas las bandejas se
chocara (vuelque) regresando a la base de la columna (efecto domind) y la columna
tendrd que ser re-arrancada. El rebose se indica como una gota de presion brusca

en lacolumna y poder de separacion reducido.

* Inundacioén: se provoca por el flujo de vapor excesivo. La presion aumentada del
vapor excesivo también ayuda al liquido a llegar a la parte baja, mientras va
causando un aumento de liquido en el plato. Dependiendo del grado de inundacion,
la capacidad méaxima de la columna puede reducirse severamente. La inundacion se
descubre por los marcados aumentos en el diferencial de presion de la columna y

la disminucion significante en el poder de separacion(Ortiz Calderén & Pinzon Castillo,

2007).
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Figura 15-2: Inundacion de un plato en una torre de destilacion.
Fuente: (Helaman & Romero, 2013)

2.2.12  Variables de proceso
Son aquellas que definiran el disefio y las condiciones de operacion del proceso para el disefio de
la torre de destilacion fraccionaria, deben tomarse en cuenta todas las variables involucradas,

principalmente las de mayor impacto(Helaman & Romero, 2013).

a) Caudal de destilado.

b) Relacion reflujo/destilado.

¢) Vaporizacion producida por el fluido calefactor.
d) Caudal de fondo.

e) Relacion Vaporizado/fondo.

f) Nivel en fondo de la columna.
g) Nivel en el acumulador de cabeza.
h) Composicion del componente ligero en cabeza.

i)  Composicion del componente ligero en fondo.

La eleccion de las variables es particularmente importante en la destilacion, ya que el problema
debe estar lo suficientemente bien definido para encontrar una solucién factible cuando se simula
usando un ordenador. El niimero total de variables y ecuaciones requeridas para describir una
destilacion multicomponente puede ser muy grande, ya que se deben resolver las ecuaciones de
MESH para cada etapa, incluyendo la caldera y el condensador. Se hace dificil para el disefiador
realizar un seguimiento de todas las variables y ecuaciones, y se pueden tener errores, ya que el

nimero de grados de libertada sera la diferencia entre dos numeros elevados. Sin embargo, se
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puede usar un proceso mas sencillo conocido como la “norma de descripcion” dada por Hanson

etal. (1962).

La norma de descripcion establece que para determinar un proceso de separacion completamente
el nimero de variables independientes que se deben establecer (por el disefiador) serd igual al
nimero que se han determinado en la construccion de la columna o que se pueden controlar por

medios externos en su operacion.

El método se ilustra mejor considerando la operacion del tipo mas sencillo de columna: con una
alimentacion, no corrientes laterales, un condensador total y una caldera. La construccion fijara
el nimero de etapas por encima y por debajo del punto de alimentacién (dos variables). Se
controlara caudal de alimentacion, la presion de la columna, y los servicios en el condensador y
la caldera (agua de refrigeracion y caudales de corrientes) (cuatro variables). Por lo tanto, existen

seis variables en total.

Para disefiar la columna se debe especificar este nimero de variables, pero no se necesita
seleccionar justamente estas mismas variables. Tipicamente, en una situacion de disefio el caudal
del alimento se fijara por el disefiador. La presion de la columna también generalmente se fijara
al principio del disefio. Generalmente los procesos de destilacion trabajan a presiones bajas, donde
la volatilidad relativa es elevada, pero por lo general la presion estd limitada a ser lo
suficientemente elevada para que el condensador trabaja usando agua de refrigeracion en lugar de
refrigerantes. Si se especifican el caudal del alimento y la presion entonces quedan cuatro grados

de libertad.

Si se especifican dos parametros independientes adicionales, entonces el problema es
completamente definido y tiene una tnica solucion. Por ejemplo, si el disefiador especifica una
razdn de reflujo y una razén de ebullicion o una razén de reflujo y un caudal de destilado, entonces
existira una unica solucion para las composiciones de destilado y del fondo para una composicion
de alimentacion dada. Si el disefiador elige especificar las composiciones de dos compuestos clave
o bien en el destilado o bien en el residuo entonces existira un caudal de reflujo, un caudal de
ebullicion, un caudal de destilacion, etc que proporcione las composiciones de los compuestos
claves especificados. De forma similar, especificando la pureza y la recuperacion de un solo

componente en uno de los productos, el problema quedara totalmente especificado.

Cuando se reemplazan variables identificadas por la aplicacion de la norma de descripcion es

importante asegurarse que las variables seleccionadas son realmente independientes, y que los
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valores asignados a ellos se encuentran dentro del rango de valores posibles y practicos. Esto es
particularmente importante cuando se usan especificaciones de pureza o composicion en la
destilacion multicomponente. Es claro que no seria posible obtener un 99% de pureza del
componente clave ligero en el destilado si la alimentacion contiene un 2% de compuestos que

hierven a temperaturas mas bajas que el componente clave ligero. (Sinnott & Towler, 1967).

2.2.13  Simulador de procesos

La simulacion de procesos puede ser definida como una técnica para evaluar en forma rapida un
proceso con base en una representacion del mismo, mediante modelos matematicos. La solucion
de éstos se lleva a cabo por medio de programas de computadora y permiten tener un mejor
conocimiento del comportamiento de dicho proceso. (Siqueira et al., 2019). La ingenieria de
procesos ofrece una amplia variedad de métodos termodinamicos y propiedades fisicas, datos que

son aplicables a practicamente todas las industrias(Aveva Group, 2019).

2.2.13.1 Etapas para el desarrollo de la simulacion

En la preparacion de la simulacion de un proceso existen ciertos pasos a seguir en pequefia o gran

esca la. Los cuales podemos se puede apreciar a continuacion.

P
Identificacidon y Adquisicién de los
formulacion del recursos Experimentacién
problema computacionales
\ e
Seleccionar el
Definicidn del sistema paquete de Interpretacion
simulacién
J \
Formulacidn del Localizar los datos .
. Implementacién
modelo necesarios ‘
\ <

Figura 16-2: Etapas para el desarrollo de simulacién
Fuente: (Rodgers, 2019)
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Identificacion y formulacion del problema: en este paso debe quedar perfectamente
establecido el objeto de la simulacion. Implicando la recopilacion de datos que describen
las diferentes variables de entrada e identificacion de sus limites. Habra entonces que
escoger algo que hara la diferencia en términos de ganar nuevas percepciones o de ofrecer

mejoras importantes a los problemas que seran sometidos a simulacion.

Definicion del sistema: el sistema en el cual se va a realizar la simulaciéon debe estar
perfectamente definido, identificando donde estara la frontera del sistema a estudiar y las

interacciones con el exterior que seran consideradas.

Formulacion del modelo: comienza con el desarrollo de un modelo simple que captura
los aspectos relevantes del sistema real, en los que éstos dependen de la formulacion del

problema.

Localizar los datos necesarios: ¢l disefio y simulacion de procesos quimicos necesita de
datos de propiedades fisicas, termodinamicas, cinéticos y de transporte, los cuales se
calculan a partir de modelos de propiedades con base tedrica o empiricos. La representacion
precisa de las propiedades es fundamental para la simulacion de procesos. El usuario debe
seleccionar un modelo para representar las propiedades, el uso de un modelo inadecuado
puede cambiar los resultados de la simulacion y perder validez. Los errores en la simulacion
por una mala seleccion del modelo de propiedades fisicas no se pueden detectar o prevenir
facilmente, los resultados parecen correctos, pero son erréoneos. Se encontrara que los
resultados de la simulacion seran mas sensitivos para ciertas variables que otras. Habra de

intentar ajustar algunos de los pardmetros desconocidos y considerar la importancia.

Seleccionar el paquete de simulacién: la simulacion es implementada utilizando algin
lenguaje de computacion. Existen lenguajes especificos de simulacion que facilitan esta
tarea; también, existen programas que ya cuentan con modelos implementados para casos
especiales. Los simuladores de procesos en estado estacionario pueden ser facilmente
incorporados en los procesos que se desarrollan a nivel de las operaciones unitarias, asi

como también en calculos diversos en reactores quimicos.

Ademas, contienen paquetes termodinamicos capaces de representar el comportamiento de
sistemas en equilibrio termodinamico, asi como de diferentes equipos utilizados. Las
opciones para uso de simuladores de procesos dinamicos son limitados, debido a las

siguientes razones:
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- Incorporacion de técnicas de simulacion robustas para calcular la respuesta de los
procesos en funcion del tiempo tienden a ser complejos.

- Es dificil disefiar e implementar simuladores dindmicos para uso general debido a
variables especificas para cada equipo.

- Existe una carencia de apreciacion del valor de la simulacion dinamica (Sistema que

permite conocer los cambios o alteraciones de variables en el tiempo).

Adquisicion de los recursos computacionales: el paquete de simulacion seleccionado en
la etapa anterior determinard los recursos computacionales, o en ciertos casos
requerimientos de sistema en relacion a software y hardware seleccionados. Algunos
paquetes requeriran una amplia gama de recursos, tales como estaciones de trabajo
complejas, mientras que otros tan solo requerimientos generales de una computadora

personal.

Experimentacion: en esta etapa se realizan las simulaciones de acuerdo al disefio previo.

Los resultados obtenidos son debidamente recolectados y procesados.

Interpretacion: se analiza la sensibilidad que tiene el modelo con respecto a los
pardmetros que tienen asociados la mayor incertidumbre. El modelo serd sensible a
determinados parametros si para pequefios cambios en los valores de los mismos las
respuestas varian notablemente. Si es asi, se deberan recolectar datos adicionales para

refinar la estimacion de parametros criticos.

Implementacién: el manejo de los simuladores desarrollados debe ser amigable, de tal
forma que permita una facil implementacion y un uso adecuado, asi como el aprendizaje y
reconocimiento de las sefiales de error cuando las cosas no andan bien, ya que se corre el
peligro debido al desconocimiento de las limitaciones y alcances del simulador utilizado,

evitando sobrepasar los limites para los cuales ha sido disefiado.

Para los programas de computacion (simulacion) comerciales el entrenamiento para la
implementacion de softwares de simulacion es impartido mediante un curso desarrollado
por la compatfiia que lo ha vendido, acompafiado por un manual de usuario, tutoriales,

soporte técnico y actualizaciones de algunas aplicaciones.

33



2.2.14 Modelos termodinamicos

La eleccion del método termodinamico es clave para la correcta simulacion del proceso de
conversion termoquimica estudiado. Dicha eleccion depende de los compuestos presentes y de

las condiciones de operacion (temperatura, presion)(Campanario, 2016).

Estos modelos utilizan herramientas como:

- Ecuacion de estado ( Peng and Robinson)
- Correlaciones empiricas y semiempiricas (Braun/Grayson)

- Laley de estado correspondiente (Lee and Kesler)

“ Las desviaciones documentadas entre dos modelos extremos aumentan un 5% en la cantidad de
vapor generado en la zona flash o en la carga térmica del condensador al tope. Puede existir
también desviaciones de 3°C A 5°C en las temperaturas de salida y se ha visto una variacion del

20%en la zona overflash” (Ptak, 2000).

2.2.14.1 Ecuaciones de Estado

A continuacion, se provee informacion adicional sobre ecuaciones de estado que podrian ser utiles
para simulacion de sistemas que utilicen crudo de petroleo, si bien es cierto hay variedad de
ecuaciones, s6lo se mencionaran las que, por los heuristicos y experiencias consultadas, son aptas

para este tipo de escenarios.

- Peng Robinson y variantes.- fijaron varios objetivos para la derivacion de la Ecuacion
de Estado que recibié sunombre en 1976. En principio decidieron desarrollar una ecuacion
de estado de dos pardmetros y de tercer grado respecto al volumen que cumpliera lo

siguiente):

e Los parametros deberian ser expresados como funciones de Pc (presion critica), Tc
(temperatura critica) y el factor acéntrico ® de Pitzer.

e Deberia obtenerse una mejor aproximacion de las propiedades en las proximidades del
punto critico, especialmente en la determinacion de Zc y la densidad de la fase liquida.

o Lasreglas de mezcla no deberian utilizar mas de un parametro de interaccion binaria,

el cual deberia ser independiente de la temperatura, presion y composicion.
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e Deberia poder aplicarse a todos los célculos de las propiedades termodindmicas de

fluidos en procesamiento de gas natural.

Este modelo es ideal para calculos ELV asi como la densidad de liquidos para los sistemas
de hidrocarburos. Proporciona una precision razonable cerca del punto critico, sobre todo
para los calculos del factor de compresibilidad y la densidad del liquido, pero cumple con
extender su rango de aplicabilidad en presion y temperatura. Sin embargo, para algunas

situaciones de alta no idealidad se recomienda el uso de modelos de actividad.

- Sour PR.- La ecuacion Sour PR combina la ecuacion Peng-Robinson y el método
APISour de Wilson para manejar sistemas acidos acuosos. Para el calculo de las
fugacidades y entalpias de las fases liquido y vapor en hidrocarburos usa la ecuacion de
Peng-Robinson. Los valores de las constantes de equilibrio para la fase acuosa se calculan
con el método APISour de Wilson. Este modelo puede usarse en columnas que tratan crudo
o cualquier proceso donde se encuentren hidrocarburos, gases 4acidos y agua (Hechavarria,

Rodney; Lopez, 2018).

- Soave-Redlich-Kwong (SRK).- La termodinamica de soluciones ideales se aplica con
gran frecuencia a mezclas de componentes no polares, especialmente hidrocarburos tales
como parafinas y olefinas. Para la presion de convergencia los valores de Ki para todas las
especies de la mezcla se hacen iguales a la unidad, resultando imposible la separacion
mediante operaciones basadas en el equilibrio liquido-vapor. La ecuacion SRK permite el
calculo no solo de equilibrio de fases sino de todas las propiedades (p, h, S, Cp, etc.) de un
sistema, lo cual resulta conveniente ya que llevar a cabo dicho calculo mediante el mismo

modelo proporciona conjuntos de propiedades consistentes(Soave & Coto Garcia, 2007).

- Chao Seader y Grayson Streed.- En la industria petrolera las ecuaciones de estado
(EOS) han desempefiado un papel central en el modelado termodinamico del equilibrio
liquido-vapor (ELV) de hidrocarburos, sin embargo, proporcionan resultados inexactos
bajo ciertas condiciones. “Las principales dificultades desde el punto de vista
termodindmico que se presentan dentro de procesos de separacion en la industria de
refinacion, y en particular, las etapas de separacion del proceso que involucran gases
livianos, son las siguientes: presencia de hidrégeno, presencia de sulfuro de hidrogeno y
mezclas complejas de hidrocarburos, compuestos sulfurados y nitrogenados sometidas a
altas presiones y temperaturas.” (Lopez & Pernalete, 2010) Para estos casos pueden

emplearse modelos termodindmicos especiales tales como Chao-Seader o Grayson-Streed.
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Estos métodos utilizan un conjunto de ecuaciones para la fase de vapor y otro para la fase liquida,
de manera similar. Para la fase de vapor se emplea la ecuacion de estado de Redlich- Kwong;
muy conveniente dada su simplicidad y por el hecho de que sélo los valores de las propiedades
criticas de los compuestos y pseudocompuestos en la mezcla son requeridos. Para la fase liquida,
ambos métodos usan la teoria de soluciones regulares de Scatchard- Hildebrand para el calculo
del coeficiente de actividad, ademés una relacion empirica para el calculo del coeficiente de

fugacidad del compuesto puro (Hechavarria, Rodney; Lopez, 2018).

2.2.15  Simulador DWSIM

Los grandes simuladores de procesos comerciales, como el Aspen-HYSYS, si bien son muy
potentes, tienen un precio que queda fuera del presupuesto de pequefias empresas, universidades,
tecnologicos y de los estudiantes. DWSIM es un simulador de procesos, de codigo abierto y
descarga libre. Se dice que es de codigo abierto, porque cualquier persona interesada puede
acceder al codigo fuente de la aplicacion, adaptarlo a sus necesidades o corregir errores. Y como

muchas aplicaciones de codigo abierto su descarga es totalmente gratuita.

DWSIM fue desarrollado originalmente por Daniel Medeiros, un ingeniero de procesos brasilefio,
en 2006, al que luego se le sumo Gregor Reichert. DWSIM tiene una interfaz grafica intuitiva y
facil de usar, con muchas de las funciones que encuentras en simuladores comerciales. Permite
usar una lista completa de operaciones unitarias, modelos termodindmicos avanzados, soporte
para sistemas reactivos y herramientas de caracterizacion de crudos(Martinez Sifuentes, Alonso

Davila, Lopez Toledo, Salado Carbajal, & Rocha Uribe, 2000).
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CAPITULO 111

3. METODOLOGIA

3.1 Introduccion

El disefio de la torre de fraccionamiento busca definir y ejecutar la metodologia dptima que
permita cumplir los objetivos planteados, una guia de esto lo provee el analisis del estado del arte
que provisiona una primera aproximacion a la solucion. En resumen, la metodologia consta de
etapas basicas como; recopilacion de datos, el estudio y ejecucion de la literatura y la simulacion
de resultados; cada etapa tendra sub-etapas que permitiran el disefio global de la torre de
fraccionamiento.

3.2 Hipdtesis e Identificacion de variables

3.2.1 Hipdtesis

3.2.1.1 Hipotesis general

Los precursores quimicos seran identificados a partir de los resultados del disefio y simulacion de
una torre de fraccionamiento, empleando como alimentacion los residuos liquidos de la pirolisis
de polipropileno.

3.2.1.2 Hipotesis especificas

Con las unidades de trasferencia se identifican los precursores quimicos en la simulacion.

Los resultados de la cromatografia de la fraccion liquida por pir6lisis catalitica, permiten obtener

las curvas de equilibrio.
Mediante publicaciones relacionadas a la fraccion molar de diversos componentes; se validaran

con este precedente los subproductos obtenidos por medio de simulacion, asi como analizar el

error relativo obtenido.
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3.2.2 Identificacion de las variables
Para la ejecucion del presente trabajo de titulacion, desde la fase inicial se tomaron en cuenta
varios aspectos que definieron la hoja ruta del mismo, de entre los cuales constan las variables
independientes como dependientes. A continuacion, se enlistan de acuerdo a su pertinencia.
3.2.2.1 Variables independientes

- Temperatura de operacion.

- Presion de operacion.

- Composicion de alimentacion.

- Flujo de alimentacion.

3.2.2.2 Variables dependientes

- Fraccion molar de acuerdo al tipo de hidrocarburos.

- Composicion de los productos de destilacion.

3.2.3 Operacionalizacion de variables y matriz de consistencia.

Tabla 3-3: Operacionalizacion de variables independientes

DEFINIC | CRITE
VARIABL -

E CONCEPTUA DIMEN | INDIC ION DE RIO TEC INSTR ESCAL
INDEPEN LIZACION SIONE | ADOR LOS DE NICA UMEN A
DIENTE S ES INDICA | MEDIC TO

DORES ION
Temperatur Nllligmz;ilgeswfé Temper | Separar | Temperat
P que pen atura de | liquidos | ura de | Continu | Analit | Simulad | [ -7
a de | separacion  de . °
o tope y | mayores | tope y|a ica or 39171°C
operacion acuerdo al punto o
S fondo. de-7°C | fondo.
de ebullicion.
Magnitud fisica,
en la cual afecta
Presiéon  de el gra}sio de . Acercar . Continu | Analit | Simulad
. separacion que | Presion Presion . 1 atm
operacion se 1 atm a ica 0
se puede
alcanzar en la
torre.
Tiene una sola
alimentacion
que aumentara Flujo de .
. . Flujos
. el nivel de fondo . alimenta .
Flujo de Flujo de | "., Flujo de . . de
. ., de la columna, . cion . . . Analit | Simulad
alimentacio f alimenta alimentaci | continua | . caudales
asi como el | ., mayor a | , ica or .
n . cion on variable
contenido en 100
ligeras partes del Mol/h s
producto de
fondo.
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La cantidad de
cada
Composici6 | componente que | Compos . Composic
Fraccion | ., . Cromato
n de | se encuentra en | icion de ion de . Analit 0<z<
. i . molar < . . | continua | grafia de
alimentacié | el desecho | alimenta alimentaci ica 1
L ., 1 . gases.
n liquido por | cioén on
pirolisis
catalitica.
Fuente: Orna, Johana. 2021
Elaborador por: Orna, Johana. 2021
Tabla 4-3: Operacionalizacion de variables dependientes
VARIABL DIMEN D](;;:JH;IECI CRRI%E 1 | NST | gsc
E CONCEPTUALIZ INDICAD RUM
DEPENDI ACION SIONE ORES LOS DE CNL| gnt | AL
ENTE S INDICAD MEDIC | CA 0 A
ORES ION
Fraccion Es la cantidad de
molar(xi) de | moles de cada | Fraccion Fraccion
. . . 0 <
acuerdo al | componente que se | molaren | Fraccion molar en | Continu | Anal | Simul < <
tipo de | destilo del residuo | cabezay | molar<1 cabeza y en | a itica | ador 1
hidrocarbur | liquido por pirélisis | fondo. fondo.
0S. catalitica.
Composicio | Es el componente de
s Estructura . .
n de los | la destilacion que se | Compos e Composicié | Continu | Anal | Simul | C4-
. s quimica del I,
productos de | va obtener mediante | icion n a itica | ador C19
S . L compuesto.
destilacion. la simulacion.
Fuente: Orna, Johana. 2021
Elaborador por: Orna, Johana. 2021
Tabla 5-3: Matriz de consistencia
FORMULACI INDI - INSTR
ON DEL g’;‘;\%{xg HIPOTESIS | VARIABLES | CAD nggu UMEN
PROBLEMA ORES TOS
Los precursores
quimicos seran Independiente.
identificados a : e :
 Oud . 0<zi | Analitic | Simulad
{Qué Dised ol partir de los | -Composicion <] a or
precursores isefiar y simular una | o0 del | de alimentacion | =
quimicos seran | torre de diseio
identificados, fraccionamiento  del | . Y
. P simulacion  de
mediante el | producto liquido de
L R una torre de
disefo y | pirolisis del . .
. ., . . fraccionamiento,
simulacion de la | polipropileno,  para
. . empleando como
torre de | identificar los . -
fraccionamiento | precursores quimicos alimentacion los Separa
N " | residuos P
: liquidos de la T tura d i i
pirolisis de | ~cmperatura de | liqui Analitic | Simulad
polipropileno. operacion osa a or
mayor
O L LA (N OBJETIVOS ; de-
ON DEL ESPECIFICOS HIPOTEIS 7°C
PROBLEMA
Analizar los criterios
Cudl  es el | que conllevan la | Con las unidades
¢t identificacion de | de trasferencia
nimero de . . .
. precursores quimicos, | se identifican los
unidades de
. en el contexto de la | precursores
transferencia de R . Acerc
determinacion del | quimicos en la | presig d
la torre de . . . resion ¢ 1 | Analiti Simulad
fraccionamiento | Mmero de unidades | simulacion. operacion arse nalitic | Simula
0 de transferencia de la atm a or
’ columna de
fraccionamiento.
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. , Sintetizar el estado del
(Cudl seria la Py Los resultados
arte con relacion a la
curva de | . . -, de la
S , identificacion de
equilibrio segiin po cromatografia de
precursores quimicos -
los resultados de la fraccion
cromatoerafi que conllevan la liquid
grafia R iquida por
-, determinacion de la | ., .0
de la fraccion s pirolisis
L curva de equilibrio; s
liquida de Ia , catalitica,
irolisis de | Segun los resultados permiten . L .
poli o ileno? de cromatografia de la obtener las Flujo de Mol/ h Analitic | Simulad
poliprop ’ fraccion liquida de la curvas de alimentacion a or
pirolisis catalitica del equilibrio
polipropileno. q )
Al  determinar
Cudles son las las condiciones
gon diciones Determinar las | optimas para el
optimas del condiciones Optimas | fraccionamiento
frI;ccionamiento de fraccionamiento de | de la
la alimentacion | alimentacion en .
de la Dependiente
alimentacién empleando el software | el
ara emplear el DWSIM, como | simulador Fraccion
Is)oftwarep herramienta de | DWSIM, se lar(xi) de | F .
DWSIM. como simulacion en la | identifican Zzogrdzl al ti g élrlacm
herramie’nta de identificacion de | cuales son los deu P molar Analitic Simulad
. S precursores quimicos. | factores que | .. a
simulacion? afectan al hidrocarburos <1 or
producto final.
Validar el disefio | Mediante
propuesto publicaciones
comparando relacionadas a la
tedricamente la | fraccion molar
fraccion molar por | de diversos
(De qué forma | componente con | componentes; se Estruc
se podrian | resultados de | validaran  con tura
validar los | investigaciones este precedente Composicion de | quimi
resultados de la | andlogas, asi como el | los subproductos los Ir)o ductos de 2a del Simulad
simulacion? error relativo obtenido | obtenidos or procu Analitic
p
. . destilacion. compu or
a partir de la | medio de osto a
simulacion de la torre | simulacion, asi ’
de  fraccionamiento | como analizar el
con el software | error relativo
DWSIM. obtenido.

Fuente: Orna, Johana. 2021
Elaborador por: Orna, Johana. 2021
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Tipo y disefio de investigacion

El tipo de investigacion para el presente proyecto es no experimental y de tipo exploratorio-
diagnostico, dado que, si bien hay investigaciones previas al respecto; no es un tema ampliamente
investigado. Asi también, la investigacion descriptiva se acopla en gran medida al proyecto,
debido a que al disefiar la torre de fraccionamiento se van a obtener las variables del proceso que
son necesarias para la simulacion, y asi obtener como resultado los precursores quimicos de

manera cualitativa y su fraccion de forma cuantitativa.
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34 Métodos de investigacion

El presente estudio propone el método analitico, ya que a partir del desecho liquido de la pirolisis
de polipropileno, se van a analizar y obtener cudles son los componentes que se encuentran
inmerso para realizar los clculos correspondientes al disefio y simulacion; con el fin de conocer

los precursores quimicos que se podran obtener.

También se ajusta al método de modelacion, debido a que se tendran que manipular algunos
parametros, para obtener mejores resultados e identificar el modelo termodinamico correcto y

alcanzar asi, los datos mas reales posibles.

Estudios iniciales - Fraccion de cada compuesto.

- Caracteristicas torre. - Etapas de fracconamiento
- Compuestos principales. - Presion de operacion.

- Estado del arte. - Temperaturas de ebullicidon.

J

4
- Requerimientos. - Met destilacidn subita.
- Alternativas de solucién. - Método riguroso.
- Solucioén final

< - Temperatura de burbuja.
4 )

S : 5 - Temperatura de rocio.
- Disefio y especificaciones.

. - Balance de masa.
- Férmulas de proceso.

- Seleccion paquete pRsng= Kobmson.

termodinamico.

. J/

7

. . Se - DWSIN y articulos cientificos.
- Simulacién , validacidén y
optimizacion.

\

Figura 17-3: Metodologia propuesta — torre de fraccionamiento.
Fuente: Orna, Johana. 2021

35 Enfoque y alcance de la investigacion

El enfoque para el siguiente proyecto de titulacion es de caracter cuantitativo, porque permitira
examinar de manera numérica la fraccion molar de los precursores quimicos; y ademas cualitativo
ya que identificara a éstos al ser obtenidos en la simulacion de la destilacion fraccionaria. Asi
también el alcance es de tipo exploratorio, debido a que se necesitan identificar los componentes
quimicos de la fase liquida de los desechos de la pirdlisis del polipropileno; para posteriormente
generar el disefio de la torre de fraccionamiento, con el fin de reconocer cudles son los precursores
quimicos que se van a obtener en la simulacion; y finalmente descriptiva porque se van a
identificar cudles son las condiciones Optimas en la simulacion para obtener los precursores

quimicos antes mencionados.
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3.6 Unidad de analisis y muestra

La unidad de analisis en esta investigacién se centrd en conocer cudles son los precursores
quimicos que se encuentran inmersos en el desecho liquido de la pirolisis de polipropileno, para
ello se analizara este liquido en el Cromatografo Ge- Ms, con el fin de conocer los compuestos
con los que se va a trabajar en el disefio y simulacion. Para la seleccion de la muestra se analiza
una sola del desecho liquido de la pirolisis de polipropileno, dependiendo del resultado de la
cromatografia; se realizaran los calculos con los compuestos que tengan mayor presencia en
porcentaje, ademas, se excluiran aquellos compuestos que tengan atomos de oxigeno; debido que
el proceso de pirolisis es en ausencia de mismo. Finalmente se aplicara el 100% de la poblacion,

debido a que la misma no es representativa.

3.7 Técnicas de recoleccion de datos

Para obtener informacion fiable y lograr los objetivos esperados; es necesario emplear técnicas
de recoleccion de datos eficientes. En este sentido se va disefiar la torre de fraccionamiento en
funcion de los componentes que se encuentran inmersos en los desechos liquidos de la pirolisis.
Estos componentes al ser simulados en la torre de fraccionamiento; arrojaran datos cercanos a los
reales de proceso, para de esta forma conocer cudles son los precursores quimicos presentes. A
continuacion, se presenta la metodologia a seguir en lo relacionado al disefio y simulacién de la

torre de fraccionamiento:

3.8 Diseiio de la torre de fraccionamiento

Después de haber analizado el estado del arte para el disefio de la torre de fraccionamiento, en
este punto se presentan las etapas de calculo que permitieron conseguir los objetivos planteados
en el presente proyecto. En una primera instancia se obtuvieron los compuestos principales con
los que se va a trabajar, mismos que conforman el 70% del liquido pirolitico de polipropileno,
siendo los 6 seleccionados Naftas y Parafinas. Luego de esto el proyecto se ejecutd en tres etapas
fundamentales: la primera se relaciona con la obtencion de una base de calculo fruto de la
seleccion de parametros acordes a las condiciones de funcionamiento de la torre, con estos datos
se procede al calculo manual de los aspectos que conllevan la destilacion subita de una mezcla
multicomponente, finalmente, con los resultados obtenidos se realiza una optimizacion en funcion
de la variacion de parametros, para de esta forma con los parametros a la condicion mas optima;

ejecutar el método riguroso para alcanzar el mayor porcentaje del componte clave ligero en el
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destilado, y el clave pesado en el fondo. Cabe mencionar que la tercera etapa mencionada

corresponde a la simulacion en el software DWSIM.

3.9 Procedimiento de cilculo

3.9.1 Compuestos inmersos en la Pirolisis de polipropileno.

Mediante las pruebas de pirolisis catalitica se llegé al siguiente analisis, tomando un total del 70%
de la muestra y una base de céalculo de 100kg/h para la alimentaciéon. Se puede observar en la
tabla, los compuestos que se encuentran inmersos en el liquido de la pirolisis de polipropileno
que se analizaron mediante el Cromatdgrafo Ge- Ms, con los cuales se realiza los calculos previos

para la simulacion.

Tabla 6-3: Compuestos inmersos en la Pirolisis de polipropileno.

Compuesto Area Fracciéon | Flujo masico (kg/h)
2,3,3 trimethyl hexane 21,93 0,39 38,52
1-dodecene 14,56 0,26 25,58
4-Methylpent-1-ene 9,22 0,16 16,20
Tridec-1-ene 4,69 0,08 8,25
2,3,3,5 Tetramethyl hexane 4,25 0,07 7,47
4-methylheptane 2,26 0,04 3,98
Suma 56,91
Base de calculo kg/h 100
Area total calculado % 70,00

Fuente: Orna, Johana. 2021

Elaborador por: Orna, Johana. 2021
En la siguiente tabla se muestra la informacion como féormula, compuesto, estructura molecular,
peso molecular, y temperatura de ebullicion; de varios compuestos a analizar, todos sacados de la
libreria del software DWSIM. Los datos mencionados son de vital importancia para el calculo de

los parametros previos a la simulacion.

Tabla 7-3: Informacion de las propiedades quimicas de los compuestos.

Compuesto Formula PM kg/kmol T ebullicién °C
2,3,3-Trimethylhexane
CH=
CI9H18 128.3 128,3
HsC
CHz
HzC CHs

1-dodecene

C12H24 168.3 168.3

NN NN

Hc?
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4-Methylpent-1-ene
CHs

)v\ C6HI2 84.16 84.16
Hs:C N CH:

Tridec-1-ene

/\/\/\/\/\/\ C13H26 182.4 182.4
HiC N CHy

2,3,3,5 Tetra-methyl hexane

CHs
C10H22 142.3 142.3

Hsi HsC CHs

4-methylheptane

Hz:C CHz
\/\‘/\/ C8HIS 114.2 1142

CHs

Fuente: Orna, Johana. 2021
Elaborador por: Orna, Johana. 2021

3.9.2 Calculos de la temperatura de burbuja

Se aplicara el célculo de la destilacion subita (flash), para encontrar las temperaturas de burbuja
(punto de burbuja) utilizando las constantes de Antoine con su ecuacion para calcular las
presiones parciales y las volatilidades relativas a una temperatura supuesta, los calculos seran
satisfactorios cuando la temperatura supuesta sea igual a la calculada, estos calculos son a prueba

y error.

3.9.2.1 Calculo presion de vapor

Temperatura inicial supuesta para los calculos 112.62°C, con esta temperatura se calcularon las

presiones de vapor para cada compuesto.

-C9H18
B
P’ =10%"T+c
1389.79
P’ = 10985 7 1116242 1
P’ =363.902 mmHg = 0.48 atm
-CI2H24
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B
P’ =104 T%¢

1619.862
P’ = 10%97522 111624182271

P’ = 29.069 mmHg = 0.04 atm

-C6HI2

B
P =104 T%¢

1121,302

68352 i762+22 687

P'=10
P’ = 354791 mmHg = 4.67 atm

- CI3H24

B
P =104 T%¢

1674,741

698563 1976771 214

P'=10
P’ = 14.03 mmHg = 0.02 atm

- C10H22

B
P =104 7+C

1429,2

6,85043-777 65750 9

P'=10
P’ = 230.90 mmHg = 0.30 atm

-C8H18

B
P’ = 104 T+¢

1327.661
P’ = 10990 1iTs2+212568

P' = 638.72mmHg = 0.84 atm
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Tabla 8-3: Resultados de las presiones parciales.

Compuestos | A B C Pi'(atm)
CI9H18 6,85417]1389,79 212,1 0,48
C12H24 6,9752211619,862 182,271 10,04
C6H12 6,83529(1121,302 229,687 4,67
C13H24 6,98563 |1674,741 175,214 10,02
C10H22 6,85043|1429,2 206,9 0,30
C8H18 6,90065 | 1327,661 212,568 10,84

Fuente: (Warren L. McCabe, Julian C. Smith, Peter Harriot, 2013)
Elaborador por: Orna, Johana. 2021

3.9.2.2 Volatilidad relativa

-C9H18
P’
a. e —
15) Pj/
0.48
%i =048
aij =1
-CI2H24
P’
a. T —
15) Pj/
0.04
%i =048
a;; = 0.08
-C6HI2
P’
aij = F
j
4,67
%i =048
ai] = 9,75
-CI3H24
P’
aij = F
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_ 0,02

% =048
a’i]- = 0.04
-CI10H22
P/
aij = E
0,30
“i =048
aij = 0.63
-C8HI18
P/
aij = ?
]
0,84
“i =543
a;j =176

3.9.2.3 Volatilidad relativa con respecto a la fraccion de alimentacion.

-C9H18
aij * Z]
1%0.39 =0.39
- CI2H24
a;j * Zi
0.08 * 0.26 = 0.020
-C6HI2
a;j * Zi
9.75%0.16 = 1.56
-CI3H24
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a;j * Zi

0.04 = 0.08 = 0.003

- CI10H22

a’l-j * Z1

0.63 x0.07 = 0.04

-C8HI8

aij * Z[
1.76 * 0.04 = 0.07

Z ai *zi=0.39+0.021 +1.56 + 0.003 + 0.04 + 0.07 = 2.088

3.9.2.4 Obtencion de la fraccion del destilado.

-C9H18

aij * 7]

ET X

0.39
~ 2088
y; = 0.187

Vi

- CI2H24

a;j * Zi

T 3xi aij
_0.02
Yi= 5088

y; = 0.010

-C6HI2

a;j * Zi

i ajj
1.56

Yi= 5088
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y; = 0.747

-CI3H24
_ aij * 71
Yi= S aij
~0.003
Yi= 5088
y; = 0.001
- CI0OH22
_ aij * 71
Yi= T adj
_0.04
Yi= 5088
y; = 0.021
-C8H18
@k Zi
Yi= T adj
0,07
Yi= 5088
y; = 0.031

3.9.2.5 Obtencion de la presion en funcion de la fraccion del destilado y presion de operacion.

-C9H18

Pi=yi*P
0.187 %1 = 0.187 atm

- CI2H24

Pi=yixP
0.010* 1 = 0.010 atm
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-C6HI2

Pi=yi*P
0.747 x 1 = 0.747 atm

- CI3H24
Pi=yi*P
0.001 1 =0.001 atm
- CI10H22
Pi=yi*P
0.021 %1 =0.021 atm
-C8HI8

Pi=yi*P
0.031 %1 = 0.0.31 atm

3.9.2.6 Obtencion de la presion de vapor en funcion de la fraccion de alimentacion

-C9H18

p.’ =
i .
Z1

P,__0187
L7039
P;” = 0.479 atm

-CI2H24

, 001

i Zi
, 048
L7002

P;” = 0.038 atm
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-C6HI2

, P
Pi - —
Z1
, 0747
L7156
P;" = 4.668 atm
- CI3H24
b
7t
. 0.001
t 7 0.003
P;" = 0.018 atm
- CI0H22
P.
Pi, = —l
Z1
, 0021
L 70..07
P, = 0.304 atm
- C8HIS
P.
Pi, = _l
Z1
, 0031
L7 0.04

P, = 0.840A atm

3.9.2.7 Obtencion de la temperatura de ebullicion en funcion de los calculos de las volatilidades

B
Teb = -
= A logy, (P, *760)

b — 1389.79 iad
0 = 685417 — logy, (0479 = 760) '

Teb = 111.62°C

C
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La temperatura de ebullicion calculada es igual a la estimada sin necesidad de volver a hacer mas

calculos.

3.9.2.8 Calculos de la temperatura de Rocio

Para encontrar la temperatura de rocid se realiza el mismo procedimiento que la temperatura de
burbuja, en este caso la temperatura supuesta es de 185.014°C. Una vez obtenida la temperatura
de burbuja donde, se forma la primera burbuja de vapor al momento que se calienta el liquido,
ademas, la temperatura de roci6 se encuentra en el fondo misma que propicia la formacion de
liquido; es mayor a la temperatura de burbuja. Para obtener la temperatura de alimentacion se

calcula el promedio entre estas dos temperaturas.

114.62 + 185.014
2
T de alimentacion = 148.32 °C

T de alimentacion =

3.9.3 Calculos del método corto (Parametros necesarios para la simulacion)

Es un método que proporciona parametros de disefio Optimos para columnas de destilacion con
configuraciones simples, para su aplicacion se asumen volatilidades relativas constantes y

caudales molares también constantes, dentro de cada seccion de destilacion.

Calcular la Identificar el Calcular el nimero
composicion en el componente clave minimo de platos
tope y el fondo. ligero y clave pesado. Ec.Fenske
Calcular el reflujo Localizacion del plato
minimo (BN de alimentacion
Ec.Underwood. ‘ Ec. De Kirkbride

Figura 18-3: Flujograma determinacion variables de entrada simulacion.
Fuente: Orna, Johana. 2021

3.9.3.1 Composicion en el tope y el fondo.

Las concentraciones tanto en el tope como el fondo se obtuvieron mediante el célculo de la

temperatura de burbuja y rocié en la tabla 4-5 de resultados.
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Tabla 9-3: Datos de las concentraciones mediante el método corto.

Compuestos Alimentacion | Destilado Fondo
Tridec-1-ene 0,08 0.00 0.28
| HK | 1-dodecene 0,26 0.01 0.54
2,3,3,5 Tetramethyl hexane 0,07 0.02 0.03
2,3,3-Trimethylhexane 0,39 0.19 0.13

| LK | 4-methylheptane 0,04 0.03 0.01
4-Methylpent-1-ene 0,16 0.75 0.01

Fuente: Orna, Johana. 2021

Elaborador por: Orna, Johana. 2021
Para la identificacion del compuesto clave ligero (LK) mas volatil y clave pesado (HK) menos
volatil, se basé en la volatilidad relativa que se especifica en el destilado, una vez obtenidos estos
resultados se realizd un balance masa, el caudal de destilado obtenido es de 39.65 Kg/h en el

destilado y 60.35 Kg/h en el fondo.

3.9.3.2 Calculo del numero minimo de platos. (Fenske)

XipD | XywW
XyoD) X, W)
In(aLprom)

In(
N, =

_ n(5o1) (5o7)

Ny, =
In\/(21.97)(9.92)

N, =2
N=(2)2) =4
3.9.3.3 Cdlculo para encontrar como ingresa la alimentacion en la torre

_ (HV — HF)
1= v —HL)

_ (~2084.365) — (—8533.299)
1= Z2084.365) — (—28580.02)

q =0.24
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Para encontrar el valor de g, se utilizé la entalpia de alimentacion del punto de rocié (HV), entalpia
del punto de burbuja (HL) y la entalpia de la temperatura de alimentacion (HF), dando un valor

de 0.24, mismo que indica que la alimentacion ingresa en forma de vapor.
3.9.3.4 Calculo para encontrar 6

Para este calculo se supuso que el valor de teta es 2.71, si al remplazar en la ecuacion la sumatoria
da un valor igual a 1, ya no se debe realizar mas célculos, caso contrario se debe seguir variando

el valor de teta hasta que su valor sea igual a 1.

aiXip
1 =Z iXi
1 ai—G

a;Xip
1=
Za’i—6’+q

-CY9HI18
8.37%039 057
837—-271
- CI2H24
1%026 045
1-271
-C6H12
6216016 017
6216 —2.71
-CI3H24
0.08 %054 0.02
0.08-271"
- CI0H22
5.65%0.07 013
5.65—271"
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-C8H18

14.01 = 0.04

1401—271 " °%

6 =0.58—-0.15+0.17 — 0.02 + 0.13 + 0.05 + 0.24

3.9.3.5 Calculo del reflujo minimo. (Underwood)

aiXip
R 1=ZL
m+ ai—H

837%0.19 1%001 6216%0.75 0.08x0.001 0.07*0.02 0.04*0.03
Ry = + + + + + -
037-271 1-271 6216-271 008-271 007 -271 0.04—271

R, = 0.13
R =15%0.13 = 0.20

3.9.3.6 Localizacion del plato de alimentacion (Kirkbride)

2 0.206
(XF,HK) <XW,LK> (K)
Xrrk / \Xp,uk D

Ng
Ng

0.206

N [/0.26y (0.01\* /60.39
Ns (0.04) (0.01) (39.65)

Ng
—=15
N

3.9.4 Calculos del método riguroso (Simulacion)

Como un analisis de contextualizacion de la fase de célculos del proyecto, una vez ejecutada la

parte manual de los calculos lo que procede es la simulacion de los compuestos inmersos en la

pirdlisis del Polipropileno.
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Esto es deseable en los seis compuestos que anteriormente se escogieron para este analisis, asi
como datos fundamentales para el simulador, mismo que no podria realizar iteraciones de calculo
sino fuese alimentado por parametros como: temperatura de la alimentacion, temperatura de
burbuja y de Rocio, asi como el nimero de platos y la relacion minima de flujo. Sin olvidarnos
del plato de alimentacion. A continuacion, se presentan los pasos que se tomaron para realizar la

simulacion en el sofware DWSIM.

3.9.4.1 Seleccion de los compuestos de analisis

La gran mayoria de softwares de simulacion cuentan con una amplia libreria de compuestos, en
los cuales se describen propiedades fisicas y quimicas de los mismos. En el paquete informatico
DWSIM como se puede ver en la figura; los seis compuestos estan presentes y disponibles para

seleccionarlos para su posterior compilacion.

Added ¥ Name CAS Number Formula Source Database cp o]
%] Tridec-1-Ene 2437-56-1 C13H26 ChEDL Thermo Od
%] 1-dodecene 112-41-4 CH3(CH2)9CH... |ChemSep O
%} 2,3,3,5-Tetramethylhexane 52897-11-7 C10H22 ChEDL Thermo O
™ 2,3,3-Trimethylhexane 16747-28-7 C9H20 ChEDL Thermo O
%] 4-methylheptane 589-53-7 CH3(CH2)2CH(... | ChemSep Od
| 4-Methylpent-1-Ene 691-37-2 ' ChEDL Thermo n
O Carbon tetrachloride 56-23-5 CcCi4 ChemSep Od
O Air 132259-10-0 (N2)0.781 (02)0... | ChemSep O
Od Bromine 7726-95-6 BrBr ChemSep Od
] Argon 7440-37-1 Ar ChemSep %]
Od Chlorine 7782-50-5 c2 ChemSep Od
| Hydrogen iodide 10034-85-2 HI ChemSep 0o v
| Add from Other Sources > I@ View Selected Compound I

Figura 19-3: Ventana de seleccion de compuestos DWSIM.
Fuente: Orna, Johana. 2021

3.9.4.2 Paquete termodinamico

El software DWSIM tiene varios modos de funcionamiento, uno de ellos es su muy eficiente
paquete termodinamico (Peng - Robinson), que permite simular los principios termodindmicos
que posibilitan obtener el comportamiento deseado durante la pirdlisis catalitica. Debido a que

este paquete esta alineado a los compuestos seleccionados.

Adicional, cabe mencionar que el software DWSIM compila sus calculos en funcion del paquete
seleccionado, esto quiere decir que si de seleccionarse un paquete erréneo los resultados se verian

directamente afectados. Cada paquete posee diversas ecuaciones que se ejecutan mayorando el

56



compuesto pertinente de entre los analizados. Esto con el fin de tener una concordancia con el

valor de las variables de las constantes de equilibrio, ya que dependiendo si estas constantes

guardan relacion directa o indirecta con la temperatura de proceso; se tomara un rumbo del calculo

optimo.

Property Packages

v Introduction
v Compounds

» Property Packages
» System of Units

Select and Add the Property Packages that you want to use in
flowsheet objects. Click "Next" to continue.

your simulation. The first on the list will be used by default by all

~Added Property Packages

~ Available Property Packages

Black Oil

CAPE-OPEN

Chao-Seader

CoolProp

CoolProp (Incompressible Fluids)
CoolProp (Incompressible Mixtures)
Electrolyte NRTL (Aqueous Electrolytes)
Extended UNIQUAC (Aq Electrolytes)
Grayson-Streed

|IAPWS-08 Seawater

Lee-Kesler-Placker

Modified UNIFAC (Dortmund)

Modified UNIFAC (NIST)

NRTL

Peng-Robinson / Lee-Kesler (PR/LK)
Peng-Robinson-Stryjek-Vera 2 (PRSV2-M)

>

Name Type

Peng-Robinson (P... Peng-Robinson (PR)

v

| Add |
Click here to get help on selecting the best Thermodynamic Model/Property Package for your system.
Click here to learn which methods and correlations are being used by the pack to fluid prop

Figura 20-3: Seleccion del paquete termodinamico.
Fuente: Orna, Johana. 2021

3.9.4.3 Ingreso de parametros de entrada DWSIM

El software DWSIM para poder compilar o correr necesita de ciertos parametros que el operador

debe ingresar, basta que uno de ellos no sea acorde a la realidad del proceso esto arrojaria una

simulacion no realista.

Input Data | Results =~ Annotations = Dynamics = Floating Tables

| Stream Condttions | Compound Amourts |

Rash Spec | Temperature and Pressure (TP) v|
Temperature | 148.32] [C v|
Pressure I 1] [am v
Mass Flow [ 100 |ka/h v|
Molar Flow | 0,733329] |kmol/h v|
Volumetric Flow | 0.00264926| [m3/s v|
Specific Enthalpy | -107.233) [kikg v
Speciic Entropy | 0100853 [kd/kg K] v)
Vapor Phase Mole Fraction

Figura 21-3: Ingreso de datos de entrada.

Fuente: Orna, Johana. 2021
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3.9.4.4 Ingreso de fracciones pirdlisis catalitica

De la misma forma que los datos de entrada y la forma de funcionamiento del simulador, las
fracciones molares de cada compuesto que se analizaron en el liquido de la pirdlisis, deben ser

ingresadas en el software, aqui la importancia de que consten en la base de datos del programa.

MSTR-000 (Material Stream) ittt B )
Information ' Connections

General Info

Object [Alimentacién | [=]

Status o Info
Press ENTER to commit changes. .

Linked to
Property Package Settings
Property Package [Peng-Robinson (PR)(1) v |
Rash Algorithm | Defaut v|

Input Data  Results Annotations Dynamics Floating Tables
Stream Conditions Compound Amounts

Basis | Mole Fractions vl
Solvert | v
Compound Amount Total: 1

e : 0.08 [ Normalize ]
1-dodecene 0.26 I - l
2335 Tetramethyh... 0,07 s
2,33 Trimethylhexane 039|l  Gear |
4-methylheptane 0.04 I Accept Changes I
4-Methylpent-1-Ene 0.16

Figura 22-3: Fracciones de compuestos en DWSIM.
Fuente: Orna, Johana. 2021

3.9.4.5 Ingreso de especificaciones requeridas para compilacion

En este apartado se busca ingresar en el software los pardmetros necesarios con relacion al niimero
de platos para la compilacion final, para este fin se emplearon los criterios que arrojé la

optimizacion, en el sentido de obtener mayor concentracion del clave ligero en el destilado.

58



Specification ' Configuration = Results
' General | Condenser | Reboiler

Absorber Operating Mode [

Number of Stages I
Solver | Wang-Henke (Bubble Point)
Solving Scheme leect Rigorous

Maximum Number of lterations |

Convergence Tolerance I

Maximum Temperature Change K.

Property Package l Peng-Robinson (PR) (1)

Rash Algorithm | Defautt

Figura 23-3: Especificaciones DWSIM.
Fuente: Orna, Johana. 2021

3.9.4.6 Condiciones para la simulacion del condensador

Specffication ' Corfiguration ~Results
'General | Condenser | Reboiler

Condenser Type [Total v I
Condenser Pressure | I Lam v]
Condenser Pressure Drop | OI [Pa VJ
Specffication IReﬂux Ratio Vl
Compound [ v]

I 5| | v
Vapor Product Flow Rate [ 01 [mo VJ

Figura 24-3: Condiciones del condensador DWSIM.
Fuente: Orna, Johana. 2021

3.9.4.7 Ingreso de condiciones de rehervidor (caldera)
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Specification | Configuration =~ Results
General Condenser Reboiler

Reboiler Pressure I 0.3| atn V|
Specification IPmduct Mass Flow Vl
Compound [ v]

| 70| kg, v|

Figura 25-3: Condiciones de rehervidor DWSIM.
Fuente: Orna, Johana. 2021

3.9.4.8 Compilacion final de programa (Torre de fraccionamiento)

El objetivo principal del ingreso de datos anterior tiene como fin que las condiciones de
compilacién (corrida del programa) sean las adecuadas. Basta que un parametro esté incorrecto
para que el programa lo detecte y pinte de color rojo el esquema final. Esto es un indicativo de
que es necesario corregir algin aspecto del programa. Cuando corre de forma adecuada el

esquema se pinta de azul como indicador de una correcta programacion, asi como sus resultados.

imzaton Results Plugins  Windows View  Help

Solve Flowsheet (FS) =) Abort Solver (Pause/Break) [ O] BT = - Dynamics 3 31l Flowsheet States

| Flowsheet | Dynamics Manager Material Stresms Spresdsheet Charts Script M
Control Panel Mode  Search csORAZEDQ 00 Qe lEB8S

Strcams Pressure Changers  Separators/Tarks Maers/Spitters Exchangers Reactors Columns Sclids CAPE-OPEN
=> —

Matenal Stream Energy Stream

Integrator Controls =

Figura 26-3: Esquema final de la simulacion de la torre de fraccionamiento DWSIM.
Fuente: Orna, Johana. 2021
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CAPITULO IV

4. RESULTADOS Y DISCUSION

En este apartado se analizan los resultados que se han obtenido en el presente trabajo de titulacion,
con el fin de presentar los datos recopilados para su analisis y comprension en el contexto de la
investigacion. Los resultados se dividen en 3 aspectos: en primera instancia se ejecutd la
obtencion de los compuestos principales con los que se trabajo, mismos que conforman el 70%
del liquido pirolitico de polipropileno, siendo los 6 seleccionados de las familias de Naftas y
Parafinas. El segundo aspecto se ejecutd en tres etapas fundamentales: la primera es la
determinacion de la base de calculo fruto de la seleccion de parametros acordes a las condiciones
de funcionamiento de la torre, después se calculd de forma manual los aspectos que conllevan la
destilacion subita de una mezcla multicomponente, finalmente, procede la optimizacion en
funcion de la variacion de parametros, posteriormente se ejecutd el método riguroso para alcanzar
el mayor porcentaje del componte clave ligero en el destilado, y el clave pesado en el fondo. Es
necesario mencionar que lo que se busca es que, por medio de varias iteraciones, los resultados
converjan en funcion de las ecuaciones utilizadas. Los resultados obtenidos se describen a
continuacion por medio de las tablas expuestas con datos recopilados, con estos valores se plantea
la discusion para exponer las posibles variantes al proyecto que derivarian en cambios sustanciales

0 mejoras sujetas a investigacion y desarrollo.

4.1 Resultados preliminares

4.1.2  Temperaturas de burbuja

En la busqueda de la temperatura de burbuja se procedio con las ecuaciones descritas en el marco
teorico, después de haber efectuado este procedimiento se presenta la tabla siguiente con relacion
a los datos obtenidos. Se evidencian 5 grupos de resultados en base a las volatilidades relativas,
de entre los seis compuestos y sus variaciones seguin la optimizacion se encontré un valor de

temperatura de ebullicion de 111.62 °C.

Tabla 10-4: Resumen datos temperatura de burbuja.

Compuestos | aij | zi aij | yi=(zi aij)/Xzi aij | Pi=yi*P | Pi'=Pi/xi | T ebullicién (°C)
C9H18 1,00 | 0,390 0,187 0,187 0,479

C12H24 0,08 | 0,021 0,010 0,010 0,038

C6H12 9,751 1,560 0,747 0,747 4,668 111.62
C13H24 0,04 | 0,003 0,001 0,001 0,018 ’
C10H22 0,63 | 0,044 0,021 0,021 0,304

C8H18 1,76 | 0,070 0,034 0,034 0,340
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| Zzi wij=

| 2,088 ]

| TB

111,62 |

Fuente: Orna, Johana. 2021
Elaborador por: Orna, Johana. 2021

4.1.3  Temperatura de rocio

Al igual que en la busqueda de la temperatura de burbuja, para la temperatura de rocio se procedio
con las mismas ecuaciones, la diferencia radica en que la temperatura supuesta debe ser igual que
la calculada, con este criterio y al tener ya las dos temperaturas, tanto de rocio y burbuja, con el
promedio de éstas se obtiene la temperatura de alimentacion, misma que es fundamental en los

calculos de la simulacion. A continuacion, se presenta la tabla con los resultados, en donde la

temperatura de rocio principal después de varias iteraciones resulté en 185.014 °C.

Tabla 11-4: Resumen datos temperatura de rocio.

xi=(yi/aij) Pi' =Pi/xi | T rocio
Compuestos | Pi' (atm) aij yi/aij | / Ryi/aij) | Pi=yi*P | (atm) a Pi'

C9H18 2,98 1,000 | 0,390 0,131 0,390 2,976 | 185,014
C12H24 0,48 0,162 1,602 0,538 0,260 0,483
C6H12 17,81 5,984 | 0,027 0,009 0,160 17,807
C13H24 0,29 0,096 | 0,834 0,280 0,080 0,286
C10H22 2,10 0,707 | 0,099 0,033 0,070 2,103
C8H18 4,79 1,610 0,025 0,008 0,040 4,792

Yyilaij=| 2,976 1 TR | 185,014

Fuente: Orna, Johana. 2021
Elaborador por: Orna, Johana. 2021

4.1.4  Primera simulacion en base al método corto

La simulacion del programa segin las condiciones deseadas depende de los calculos realizados
previamente, una vez teniendo a la mano los resultados, se procedio6 a ingresar todos los datos en
las ventanas pertinentes del simulador. Después de que el mismo corriera o compilara de forma

adecuada se generaron tres tablas con valores relacionados a la alimentacion, destilado y la

condicién del fondo, fraccion molar, fase liquida y vapor.

Tabla 12-4: Datos de entrada para la simulacion.

Name Alimentacion | Destilado Fondo
Vapour 0,38 0,00 0,00
Temperature [C] 148,32 245,10 331,97
Pressure [kPa] 101,32 1517,00 1724,00
Molar Flow [kgmole/h] 0,73 0,33 0,40
Mass Flow [kg/h] 100,00 39,66 60,34
Std Ideal Liq Vol Flow [m3/h] 0,13 0,05 0,08
Molar Enthalpy [kJ/kgmole] -181057,67 | -144833,95] -119934,15
Molar Entropy [kJ/kgmole-C] 467,97 456,31 644,75
Heat Flow [kJ/h] -132771,14 -47800,90 | -48365,75

Fuente: Orna, Johana. 2021
Elaborador por: Orna, Johana. 2021
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En la tabla anterior se pueden observar ademas valores relacionados a parametros de operacion
reales y deseables, como: el flujo de calor, la entalpia y entropia, flujo, presion, temperatura,

fraccion molar y flujo de masa.

Tabla 13-4: Datos simulacion destilado.

Destilado Fraccion molar Fase vapor Fase liquida
1-Tridecene 0,448 0,319 0,448
1-Dodecene 0,102 0,027 0,102
2335-Mhexane 0,305 0,556 0,305
233-Mhexane 0,021 0,004 0,021
4-Mheptane 0,067 0,039 0,067
4M-1-pentene 0,058 0,054 0,058

Fuente: Orna, Johana. 2021

Elaborador por: Orna, Johana. 2021
En las tablas 12-4 y 13-4 se presentan los valores del conjunto de fracciones molares, fase vapor
y fase liquida de los seis compuestos, analizando se pueden observar los valores fluctuantes que
varian en funcion de las concentraciones en el contexto de la pirdlisis catalitica. Cabe mencionar
que el software analiza varias iteraciones para generar la convergencia final de resultados, en esta

parte se analizan las iteraciones iniciales.

Tabla 14-4: Datos simulacion fondo.

Fondo Fraccion molar | Fase vapor | Fase liquida
1-Tridecene 0,343 0,421 0,343
1-Dodecene 0,389 0,294 0,389
2335-Mhexane 0,041 0,085 0,041
233-Mhexane 0,128 0,083 0,128
4-Mheptane 0,073 0,080 0,073
4M-1-pentene 0,026 0,037 0,026

Fuente: Orna, Johana. 2021
Elaborador por: Orna, Johana. 2021

4.1.5 Optimizacion de condiciones en la simulacion

Una vez colocados los valores correctos en las ventanas de ingreso de parametros, mismos que el
programa los da por aceptables al colocar el esquema o grafico del sistema en color azul; se
procede a la optimizacion de dichos parametros y del proceso en general, por medio de variar el
nimero de platos y la relacion de reflujo, con el fin de que exista una convergencia de los
resultados hasta que el comportamiento del resultado final; sea de tipo lineal o cero variacion,
esto ya es un indicativo de que se ha determinado el resultado final. Cabe detallar que este

procedimiento corresponde al método corto de célculo, asi como del caso nimero uno.

Tabla 15-4: Optimizacion de la simulacion.

Variables Caso#1 | caso#2 | caso#3 | caso#4
P condensador (kPa) 1517
P Hervidor (kPa) 1725
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# Numero e platos 3 7

Plato de alimentacion 2 3
Relacion de reflujo 0,2 2,5
Condensador Total

Caudal del destilado kg/h 39,65
Fuente: Simulador DWSIM
Elaborador por: Orna, Johana. 2021

En la tabla 15-4 se presentan los valores resultantes de los cuatro casos analizados para esta etapa
del calculo, en donde se puede apreciar la variacion de la fraccion molar a medida que se van
variando los parametros de relacion molar y el nimero de platos de alimentacion, asi como la

relacion de reflujo. Estos resultados se detallan en el destilado y en el residuo.

Tabla 16-4: Resultados destilado y fondo segun optimizacion.

Caso#l Caso#2 Caso#3 Caso#4
Destilado | Fondo | Destilado | Fondo | Destilado | Fondo Destilado | Fondo

T °C 245,10 332,00 237,30 | 34448 251,29 | 323,75 241,34 | 338,14

Zi | kmol/h 0,330 0,403 0,342 0,392 0,322 0,411 0,336 0,397

0,08 | C13H26 0,021 0,128 0,011 0,141 0,030 0,119 0,013 0,137

Hk | 0,26 | CI12H24 0,102 0,389 0,055 0,439 0,133 0,360 0,074 0,417
0,07 | C10H22 0,067 0,073 0,060 0,079 0,068 0,071 0,067 0,073

0,39 | C9H20 0,448 0,343 0,469 0,321 0,437 0,353 0,467 0,325

Lk | 0,04 | C8H18 0,058 0,026 0,068 0,015 0,054 0,029 0,062 0,022
0,16 | C6H12 0,305 0,041 0,338 0,005 0,278 0,068 0,317 0,027

Fuente: Simulador DWSIM
Elaborador por: Orna, Johana. 2021

4.2 Resultados finales

4.2.1 Variables y parametros optimizados para la simulacion final

Una vez realizados todos los célculos previos, y haber analizado todas las variables en la
optimizacion, se presentan los valores finales en la tabla 16-4. Donde los parametros como:
presion de condensador, presion del hervidor, ntimero de platos, relacion de flujo y finalmente el
caudal del destilado; son los valores finales acordes a la mejor compilacion con los mejores

resultados del simulador.

Tabla 17-4: Variables para la simulacion optima.

Variables Caso#l
P condensador (atm) 0.20
P Hervidor (atm) 0.30
# Numero e platos 4
Plato de alimentacion 2
Relacion de reflujo 3
Condensador Total

Fuente: Simulador DWSIM
Elaborador por: Orma, Johana. 2021
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4.2.2  Resultados finales de la simulacion

En la tabla 17-4 se presentan los flujos masicos de cada uno de los seis compuestos analizados,
donde existen tres grupos de resultados correspondientes a la alimentacion, fondo y destilado de
la torre de fraccionamiento, donde analizando los resultados el 233-Mhexane se divide en dos
partes iguales tanto en el fondo como en el destilado, lo que supone que el compuesto con una

mayor presencia masica en kilogramo por cada hora en el destilado fue el 4M-1-Pentene.

Tabla 18-4: Resultados de la simulacion a condiciones 6ptimas.

Resultados

Compuesto Alimentacion Kg/h | Fondo Kg/h Destilado Kg/h

1-Tridecene 10,70 10.6961 0,0014
1-Dodecene 32,09 32.0717 0,0210
2335-Mhexane 7,30 6.1870 1,1167
233-Mhexane 36,68 20.6132 16,0676
4-Mheptane 3,35 0.4302 2,9205
4M-1-pentene 9,87 0.0011 9,8735

Fuente: Simulador DWSIM

Elaborador por: Orna, Johana. 2021
El éxito de la destilacion multicomponente es la recuperacion del mayor porcentaje de clave ligero
en el destilado, y el mayor porcentaje del clave pesado en el fondo. En este caso segun calculos
previos y la determinacion del porcentaje de recuperacion, se obtuvo un valor del clave ligero de

87.16 porciento. Asi también el porcentaje obtenido del clave pesado fue de 99.93 porciento.

. 2.9205Kg/h
% de recuperacion del HL(4 — methylheptane) = W * 100
% HL =87.16%
g 32.0717 Kg/h
% de recuperacion del HK( 1 — dodecene) = * 100

32.0927Kg/h
% HK = 99.93%

4.2.3  Propiedades fisico — quimicas de los compuestos simulados

En la tabla 18-4 podemos observar como resultado las propiedades que utiliz6 el simulador para
los calculos de los compuestos ya simulados. En la misma observamos que proporciona los
parametros de alimentacion, fondo y destilado, asi como datos fisico quimicos como entalpias,

entropias, peso molecular y varios mas propios de una destilacion fraccionaria.
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Tabla 19-4: Resultados propiedades simulacion final.

Propiedades

Name Alimentacion | Fondo | Destilado
Molecular Weight 136,37 153,11 108,64
Molar Density [kgmole/m3] 0,08 4,35 6,46
Mass Density [kg/m3] 10,71 666,28 701,72
Act. Volume Flow [m3/h] 9,34 0,11 0,04
Mass Enthalpy [kl/kg] -1327,71 | -1435,81| -1763,19
Mass Entropy [kJ/kg-C] 3,43 3,06 2,46
Heat Capacity [kJ/kgmole-C] 330,54 377,55 219,78
Mass Heat Capacity [kJ/kg-C] 2,42 2,47 2,02
Phase Fraction [Vol. Basis] 0,33 0,00 0,00
Phase Fraction [Mass Basis] 0,32 0,00 0,00
Phase Fraction [Act. Vol. Basis] 0,99 0,00 0,00
Mass Exergy [kJ/kg] 70,62 32,67 -0,04
Avg. Liq. Density [kgmole/m3] 5,44 4,93 6,56
Specific Heat [kJ/kgmole-C] 330,54 377,55 219,78
Std. Gas Flow [STD _m3/h] 17,34 10,81 6,53
Std. Ideal Liq. Mass Density [kg/m3] 741,83 755,26 712,28
Act. Liq. Flow [m3/s] 0,00 0,00 0,00
Avg. Liq. Density [kgmole/m3] 5,44 4,93 6,56
Specific Heat [kJ/kgmole-C] 330,54 377,55 219,78
Std. Gas Flow [STD _m3/h] 17,34 10,81 6,53
Std. Ideal Liq. Mass Density [kg/m3] 741,83 755,26 712,28
Act. Lig. Flow [m3/s] 0,00 0,00 0,00
Avg. Liq. Density [kgmole/m3] 5,44 4,93 6,56
Specific Heat [kJ/kgmole-C] 330,54 377,55 219,78
Std. Gas Flow [STD m3/h] 17,34 10,81 6,53
Std. Ideal Liq. Mass Density [kg/m3] 741,83 755,26 712,28

Fuente: Simulador DWSIM
Elaborador por: Orna, Johana. 2021

4.2.4  Validacion

La etapa de validacion de los resultados de la presente investigacion, fue posible con la
comparacion de dichos resultados con diversas fuentes bibliograficas, relacionadas a los
compuestos analizados en la fase liquida del polipropileno, en este sentido el presente proyecto
coincide con la investigacion de (Tekin, Akalin, Kadi, & Karagdz, 2016). A mas de eso en lo
referente a la destilacion segun la investigacion de (Wiriyaumpaiwong & Jamradloedluk, 2017),
las temperaturas de destilacion al emplear un destilador, fueron similares a las de la presente
investigacion, finalmente, en la siguiente fuente bibliografica propuesta por (Hechavarria,
Rodney; Lopez, 2018), el autor emplea el paquete termodinamico de Peng-Robinson al igual que
el presente trabajo, adicional, de igual forma emplea una relacion de reflujo de 3.4; muy similar

a la del valor de 3 utilizada en esta investigacion.

Tabla 20-4: Resultados del porcentaje de error relativo.

Parametros Datos reales Datos calculados %E relativo
T burbuja 54,73 54,35 0,69
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T rocid 86,60 84,67 2,23
N platos 16,00 15,45 3,44
R 1,67 1,62 2,99

P %Error 2,34

Elaborador por: Orna, Johana. 2021

4.3 Discusion

Analizando el presente proyecto de titulacion, en todos los calculos se tomo a la presion con un
valor de una atmosfera, esta presion esta directamente ligada a las temperaturas de ebullicion de
los componentes presentes en el liquido pirolitico de polipropileno, hecho que influird en el
proceso de la separacion. Resultaria interesante variar la presion para que de esta forma se
monitoreen los cambios en las temperaturas de ebullicion de los compuestos. Dado que son dos

parametros directamente proporcionales.

Como un resumen de todo el proceso que conllevo el disefio de la torre de fraccionamiento; se
obtuvieron los compuestos que se encontraban inmersos en la pirdlisis con su respectiva fraccion,
se determinaron las temperaturas de ebullicion a una presion atmosférica, después, se procedio a
realizar los célculos mediante la destilacion subita, en lo cual influyen las volatilidades relativas
de cada componente en funcion de la temperatura, obteniendo asi parametros necesarios para la
simulaciéon con el nimero de platos, relacion de reflujo y plato de alimentacion, finalmente
mediante el simulador DWSIM se simuld y optimizé para encontrar parametros adecuados para
una separacion exitosa del liquido de la pirdlisis del polipropileno; sin embargo seria interesante
realizar el proceso anteriormente detallado pero para otro tipo plastico como el poliestireno, y

todos los cambios en el estudio que esto conllevaria.

Una vez ejecutadas todas las etapas del proceso del disefio y simulacion de la torre de
fraccionamiento, para el liquido pirolitico del polipropileno en el simulador DWSIM; un estudio
paralelo a las mismas condiciones, pero en diferentes simuladores como: ASPEN HYSIS y PRO
I, enriquecerian a los resultados de la presente investigacion, en el sentido de que éstos cuentan

con librerias mas amplias con relacion a los compuestos a simular.
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CONCLUSIONES

Al disenar y simular la torre de fraccionamiento del producto liquido de la pirolisis del
polipropileno, se obtuvieron las condiciones Optimas de la torre como: relacion de reflujo de
3,numero de plato de 4 ,temperatura de alimentacion de 148.32 °C y como resultado el compuesto

con mayor presencia en el destilado; el 233-Mhexane con un flujo masico de 16.06 kg/h.

Se analizaron los criterios que conllevan la identificacion de precursores quimicos, para la
determinacion del nimero de unidades de transferencia de la columna de fraccionamiento, en este
sentido fueron necesarios dos criterios principales para su calculo. En una primera instancia el
analisis se basé en la dependencia de las constantes de equilibrio con las temperaturas de
ebullicion, esto trazaria el camino de calculo a seguir. En una segunda instancia se determinaron
las temperaturas de burbuja, rocio y alimentacion; en base a los criterios expuestos y que para
este caso las constantes fueron independientes de la temperatura se concluye que; el método corto
(destilacion subita) se alinea a las condiciones del problema, esto implicd el no calcular las

temperaturas de cada plato ni las composiciones de las corrientes intermedias entre los platos.

Para la sintetizacion del estado del arte con relacion a la identificacion de precursores quimicos,
debido a que el disefio de este tipo de torres de fraccionamiento tiene un espacio amplio de
aplicacion, especialmente en el analisis de destilacion multicomponente, se concluye que el estado
del arte planteado por medio del autor (Warren L. McCabe, Julian C. Smith, Peter Harriot, 2013)
provisiona una solucion acorde al problema del presente trabajo de titulacion, donde en una
primera etapa, se plante6 una presion de 1 atmdsfera para proseguir con la iteracion de las graficas
de equilibrio con relacion a la presion y temperatura de ebullicion. Todo esto como parte del
calculo manual para encontrar las variables de entrada para el simulador. Ademas, tomando en
cuenta que para la determinacion de los compuestos principales presentes en la fase liquida de la
pirdlisis catalitica del polipropileno; fue necesario discriminar aquellos compuestos que
presentaban en su estructura molecular oxigeno, debido a que la pirdlisis es una degradacion

térmica en ausencia de oxigeno.

Se determinaron las condiciones dptimas de fraccionamiento de la alimentacién empleando el
software DWSIM, como herramienta de simulacion en la identificacion de precursores quimicos,
para la obtencion de una simulacion eficiente, fue necesario optimizar y encontrar las condiciones
requeridas por el programa para funcionar tales como: nimero de platos, plato de alimentacion y
relacion de reflujo. En este sentido y una vez estabilizados los valores de dichas condiciones se

pudo alcanzarse un 87.16% del componente clave ligero, asi un 99,93% del componente clave
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pesado en el fondo, segin estos datos se concluye que la simulacion fue exitosa, dado que estos

porcentajes son indicativos de una simulacion optimizada.

Se valido el disefio propuesto comparando tedricamente con resultados de investigaciones
analogas, se tomaron los resultados propuestos por:(Journal, Engineering, & Communication,
2018); especificamente los de las temperaturas de rocio y burbuja, asi como el nimero de platos.
Estos parametros optimizados por el autor fueron calculados con los modelos matematicos de la
presente investigacion, obteniendo como resultados que la relacion de reflujo obtenida arrojé un
2.34% de error relativo, con relacion a los parametros obtenidos en el presente trabajo, por lo cual
y sabiendo que el error al ser menor al 5% es satisfactorio; se concluye que los resultados fueron

exitosamente validados.
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RECOMENDACIONES

Si bien en el presente trabajo de titulacion se han ejecutado etapas de analisis y célculo en el
software DWSIM, se recomienda para futuras investigaciones ejecutar el disefio, pero en otro
software analogo. Con el fin de comparar los resultados y enriquecer la investigacion, en este
sentido programas como ASPEN HYSYS y PROII, mismos que a mas de un buen motor de

calculo poseen librerias completas.

Se recomienda en futuras investigaciones tener la cautela necesaria al momento de seleccionar el
paquete termodinamico, dado que cada paquete emplea ecuaciones que dependen directamente
de los compuestos a analizar. Al seleccionar de forma erronea el simulador compilara de forma
normal, pero la diferencia radicara en la veracidad de los resultados. Los paquetes termodinamicos

enfocan su calculo mayorando aspectos de compuestos segun su fraccion global.

Se recomienda discriminar de forma objetiva los compuestos prioritarios para el analisis, disefio
y simulacion, a partir de los resultados de cromatografias, dado que es un analisis determinante
en el éxito del estudio; una seleccion deficiente desembocaria en una falta de veracidad en los

resultados obtenidos.

La implementacion tomada puede tener limites falsos para las variables de repeticion, lo que a
su vez puede generar sesgos, especialmente por complejidades de la columna de destilacion o
problemas de estimacion inicial. Por esta razon, le recomendamos que realice un estudio de
optimizacion y refuerce el algoritmo utilizando técnicas que proporcionan garantias matematicas

y computacionales mas rigurosas.
Realizar un preprocesamiento de datos adecuado para evitar el uso de datos atipicos o datos mal

recopilados que puedan afectar al resultado de la simulacion, ademas de puede realizar un analisis

de sensibilidad.
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ANEXO A: Hoja de célculo método corto.
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ANEXO A: Continuacion.
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ANEXO B: Propiedades Trimethyl Hxane
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ANEXO B: Continuacion.
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ANEXO C: Propiedades Dodecene
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ANEXO C: Continuacion.
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ANEXO D: Propiedades 4 Methilpent-1-ene
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ANEXO D: Continuacion.
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ANEXO E: Propiedades Tridec-1-ene
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ANEXO E: Continuacion.
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ANEXO F: Propiedades Tetramethyl Hexane
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ANEXO F: Continuacion.
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ANEXO G: Propiedades 4 Methylheptane
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ANEXO G: Continuacion.
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